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I, INTRODUCCION 
Las c o l i s i o n e s  que invo1u;ran dos nticleos y e l e c t r o n e s  i n f i  
c ialmente l igados a  uno o  ambos cen t ros  de fue rzas  y  en l a s  que 
se es tudian  l a s  eventua les  t r a n s i c i o n e s  e l e c t r d n i c a s  s e  denomi- 
nan at6micas. 
E l  e s t u d i o  t e 6 r i c o  de e s t a s  c o l i s i o n e s  comienza c a s i  simul 
. j 
-
taneamente con e l  nacimiento de l a  Mecdnica Cu ln t i ca  1 Con 4 
-- 
a n t e r i o r i d a d  s e  r e a l i  zaron i n t e r e s a n t e s  inves t igac iones  funda- 
. -a 
' 1 ;  mentadas en l a  Mecdnica Clas ica  que daban informacidn sobre  cief f 
-a: a J 
t o s  fendmenos coino Cin6t ica de 10s Gases / 2 / ,  d i s p e r s i d n p o r c e n  j r .  
t r o s  coulombianos / 3 / ,  e t c .  4 
. d 
E l  gran d e s a r r o l l o  experimental  de e s t e  t i p 0  de c o l i s i o n e s  
r ea l i zado  en l a s  Wtirnas d6cadas s e  ha logrado con e l  uso de a-  
ce leradores  de iones y  espectriimetros de masas cada vez mia e l 5  *; 
y e c t i l  ibnico .  A s u  vez l a s  t ecn icas  de a l t o  vac io  permiten ase 
i borados, que permiten se lecc ionar  l a  velocidad y  e l  t i p 0  de p r o  
' 21 
- .rq 
gura r  l a  c o l i s i 6 n  b i n a r i a  d e l  p r o y e c t i l  cont ra  e l  blanco. E s  de 
- ' P  c i r ,  cada p r o y e c t i l  in terac t f ia  con una s o l a  p a r t i c u l a  d e l  blan - 
- 
- L ' .  
co. Detectores  de a l t a  s e n s i b i l i d a d  y resoluc idn  en Bngulo per -  
- a mi-ten medir secciones e f i c a c e s  t o t a l e s  y  d i f e r e n c i a l e s .  Las p r i  71 
meras son evaluaciones de l a  e f ica ; ia  de un determinado proceso -'$ 
f z s i c o  ocurr ido  en l a  c o l i s i d n ,  expresadas en unidades de super  
. -
f i c i e .  Imaginariamente puede suponerse que e l  blanco s e  compor- 
t a  como una s u p e r f i c i e  e f e c t i v a  cuya magnitud e s  l a  secc idn  e f i  
-
caz, t o t a l .  La secc i6n  e f i c a z  d i f e r e n c i a l  e s  e l  in tegrando de l a  
secci6n e f i c a z  t o t a l  correspondiente  a  un Bngulo de d.esviaci6n 
d e l  p r o y e c t i l  r e spec to  a  l a  d i recc ibn  de inc idenc ia .  Por l o  t a n  
- 
t o  mide'tambibn en unidades de l r e a  l a  probabi l idad  de que e l  
h- I L 
f proceso es tudiado ocurra  a un hgulo determinado. 
,! 
( 4  
La t e o r l a  ha acompafiado y en v a r i a s  oportunidades s e  ha 5 3 :  
., I C 
delantado a l a  kxper iencia ,  determinando e s t a s  secc iones  e f i c a  - - . 
L. 
- 
c e s  e in te rp re tando  10s mecanisnos por  10s cua les  s e  producen - 
-.I 
l a s  t r a n s i c i o n e s  e l e c t r b n i c a s  observadas. 
Cuando l a s  velocidades involucradas en e l  proceso son pe- . '  
quefias respecto  de l a  velocidad de l a  l u z ,  l a  Meclnica Cuiinti- 
, : 
, 
ca n o - r e l a t i v i s t a  e s  s u f i c i e n t e  pa ra  e s t u d i a r  l a  c o l i s i b n .  En 
caso c o n t r a r i o ,  l a s  velocidades de c o l i s i b n  determinaisn s i  l a s  
fuerzas  en juego son puramente e l e c t r o s t d t i c a s  o s i  e s  necesa-  
r i o  tambien t e n e r  en cuenta l a s  de or igen nuc lea r .  Como en e s -  
t e  t r a b a j o  e s t a s  velocidades son pequefias r e spec to  a l a  v e l o c i  
- 
dad de l a  luz  y e l  acercamiento e n t r e  nticleos e s  siempre mayor 
que e l  a lcance d e l  p o t e n c i a l  nuc lea r ,  s e  u t i l i z a r l  l a  t e o r i a  
n o - r e l a t i v i s t a .  basada en l a  ecuacibn de SchrBdinger dependien 
- 
t e  d e l  tiempo. 
. . 
La c o l i s i 8 n  mas simple e s  l a  que r e a l i z a n  dos p a r t i c u l a s  
cargadas e lec t r icamente ,  e s  tando l a  diniuoica c ~ r r e s ~ o n d i e n t e  
r e s u e l t a  en f o m a  a n a l i t i c a  y exacta  t a n t o  en Mecdnica Cldsica 
como en l a  Cuiintica. Por ejemplo, l a  c o l i s i b n  e n t r e  dos nficleos 
positives da como resu l t ado  l a  secci6n e f i c a z  d i f e r e n c i a l  de RE 
t h e r f o r d  u t i l i z a n d o  cualquiera  de l a s  dos mecdnicas. S in  embar 
- 
go cuando e x i s  t e n  t r e s  p a r t l c u l a s  , en ambos fomal i smos  , e l  pro 
-
blema s e  complica enormemente, no e x i s t i e n d o  a 1  p resen te  una 
so luc i8n  a n a l z t i c a .  E s  por  e l l o  que para  r e s o l v e r l o  debe acu- 
d i r s e  a 1  cd lcu lo  numeric0 o bien a aproximaciones. E l  c 5 l c u l o  
num6rico d i r e c t 0  e s  sumamente labor ioso  y poco i n t e r p r e t a t i v o  
de 10s procesos f i s i c o s  en cues t ibn .  
En e s t e  t r a b a j o  s e  r ecur re  a mi5todos aproximados p a r a  r e -  
s o l v e r  e l  problema cu5ntico de l a  i n t e r a c c i 6 n  e n t r e  t r e s  p a r t L  
cu las  (dos nficleos y-  un e l e c t r b n ) .  E l  t r a t amien to ,  s i  b ien  r e -  
q u i e r e  de t ecn icas  computacionales, permite comprender 10s pro  -
cesos f i s i c o s  involucrados y  puede s e r  genera l izado a  un siste 
ma de mayor nfimero de p a r t l c u l a s .  
Teniendo en cuenta  l a  d i f e r e n c i a  de masas e n t r e  10s nficleos 
y e l  e l e c t r d n ,  pa ra  c i e r t o  rango de velocidades puede conside- 
r a r s e  una t r a y e c t o r i a  c l l s i c a  pa ra  10s nficleos, suponiendo que 
s e  mueven independientemente de l a  acci6n de l  e l e c t r d n  sobre e  
- 
110s. Por s u  lado,  e l  e l e c t r 6 n  s e  mover5 en un campo e l e c t r i c 0  
v a r i a b l e  producido por  e l  movimiento c l 5 s i c o  de 10s cen t ros  de 
fue rza  y s e r 5  d e s c r i p t o  c u h t i c a m e n t e .  Por cons iguiente ,  s e  l l a  
- 
ma a  e s t a  una descr ipc i6n  s e m i c l l s i c a .  
A s u  vez e l  qovimiento cugnt ico  e l e c t r d n i c o  s e  l o  t r a t a r 5  
en aproximaci6n molecular.  Es to  cons is  t e  en ' d e s a r r o l l a r  l a  fun 
- 
c i6n  de onda e l e c t r d n i c a  en autoestados de l a  mol6cula diatdmi 
- 
ca c o n s t i t u i d a  por  dos n0cleos y UQ e l e c t r 6 n .  
Es tas  dos aproximaciones, s e m i c l l s i c a  y molecular ,  son - a
decuadas, como s e  verii en 1 I . A  y  I I . B ,  en e l  rango de energias  
de c o l i s i d n  a l rededor  de 1 keV/amu. 
Los pos ib les  procesos de c o l i s i d n  e n t r e  un i6n  B'+, de c a r  -
ga n u c l e a r  Z y un 5tomo A  son: 
n l  = nlll e l s s t i c a  
BZ+ + A  (n1)- BZ+ + A (dl!) d i r e c t a  
n l  # nll  exc i t ac idn  
intercambio de carga  
B'+ + A (nl) ---c B" + A* + e' ionizac idn  
Se e s t u d i a r 5  en p a r t i c u l a r  e l  intercambio de carga e l e c t r e  -
n i c a  que t i e n e  importante s i g n i f i c a c i h ,  t an to  desde e l  punto 
de ' v i s t a  t e 6 r i c o  y experimental  como en sus  ap l i cac iones  en 5- 
.. 
r e a s  como As t ro fzs ica ,  Fusi6n Nuclear,  Laser ,  Aceleradores 
partZculas. ,  e t c .  Es te  e f e c t o  fue  observado primeramente p o r  Hen - 
En 10s c5lculos  s i g u i e n t e s  s e  ap l i ca r5n  unidades at6micas 
(me= fi = e  = I ) ,  s a l v o  en 10s casos donde s e  l o  indique  expresg 
mente. 
Pigura I :  Esquema de l a  c o l i s i 6 n  mostrando va- 
r i a s  pos ic iones  de 10s nficleos A y B ,  de cargas  
ZA y ZB y masas m y loB, e' e s  e l  e l e c t r b n ,  P A 
e s  e l  p a r h e t r o  de impacto. Se i n d i c a  c o n o e l  0 
- 
r i g e n  de coordenadas. 8 LAB e s  e l  Bngulo de d i s  
pers i6n  de l a b o r a t o r i o  y QCM e l  correspondien -
t e  a1 c e n t r o  de masas. 
11. TEORIA 
A, Validez. de l a  aproximacidn semiclbsica.  
Tdniendo en cuenta  que l a s  c o l i s i o n e s  at6micas son procesos 
de l a  mic ro f i s i ca ,  deben t r a t a r s e  mediante l a  Mecbnica Cusnt ica,  
d i s c i p l i n a  que descr ibe  10s iitomos y mol6culas, sus  i n t e r a c c i o -  
n e s  rnutuas y l a s  in te racc iones  con campos externos .  
La d i f i c u l t a d  de t r a t a r  clfisicamente l a  c o l i s i d n  de un pro  
- 
y e c t i l  n u c l e a r  con t ra  un blanco at6mic0, c o n s i s t e  en que l a  Mecb 
- 
n i c a  Cldsica no e s  capaz de d e s c r i b i r  e l  btomo de l  blanco i n i -  
c i a 1  (%toma en es t ado  fundamental), n i  e l  r e s u l t a d o  de l a  c o l i -  
s i 6 n  fomado  por  5tomos en es tados  exc i t ados ,  n i  e l  proceso i n  
- 
termedio, a 1  no poder e s t a b l e c e r  pos ic idn  y velocidad de f in idas  
de l a s  pa r t i c .u las  involucradas.  
S in  embargo, e s  pos ib le  hacer  un e s t u d i o  e s t a d l s t i c o  c l b s i -  
co promediando situaciones que r e s u l t a n  de condiciones i n i c i a l e s  1 
d i s t i n t a s .  Es te  e s  e l  metodo de Montecarlo. E l  dtomo d e l  b1an'- 
co s e  l o  toma in ic ia lmen te  representado por  una funci6n de d i s -  
t r i b u c i d n  c l 5 s i c a  en e l  momento y l a  pos ic i6n  que desc r iba  l a  
d i s t r i b u c i d n  de probabi l idades  cubnt ica  en forma aproximada /5/, 
Sin embargo, l a  m 5 s  genera l  de l a s  d i s t r i b u c i o n e s  c l P s i c a s  no s a  -
t i s f a c e  todos 10s requerimientos de l a  CuSntica / 6 / .  Los r e s u l -  
tados  d e l  metodo de Montecarlo s o l o  pueden a p l i c a r s e  en un r a n p  
r e s t r i n g i d o  de velocidades.  
En e l  caso de cons iderar  l a s  t r e s  p a r t f c u l a s  como c l % s i c a s  
s e  puede most rar  en forma s e n c i l l a ,  Fan un ejemplo, que 13 t r a -  
y e c t o r i a  nuc lea r  s e  v e r s  poco desviada por l a  p resenc ia  d e l  e -  
l e c t r h ,  resu l tando s e r  determinada esencizlmente por  l a  r epu l -  
s i d n  con e l  nficleo. Se considera independientemente l a  dcsvia-  
. . -  
c i6n  d e l  nticleo respecto  a l a  c o l i s i d n  con un e l e c t r 6 n  o con 
Se toman como ejemplo 10s casos 
Los 5ngulos de desviacibn d e l  p r o y e c t i l  en s i s temas  de 
cen t ro  de masas (CM) y de l a b o r a t o r i o  (LAB) son,segGn l a  h ied  -
n i c a  Cl s s i ca  /7/: ' . 
LAB 
a r c t g  
CM - 
m~ 
donde Z i  son l a s  cargas  nucleares ,  )L l a  m a s a ' r e l a t i v a ,  y l a  
ve loc idad  r e l a t i v a ;  p e l  parsmetro de impacto, mi l a s  masas. 
Tomando P = 1 y v = 0 , s  y usando super ind ices  p a r a  des ignar  
e l  blanco: 
E s t e  simple ejemplo induce a pensar  en cua les  son l a s  con - 
d ic iones  p a r a  que e l  p r o y e c t i l  desc r iba  una t r a y e c t o r i a  c l g s i  -
c a  / 8 / .  De l a  misma forma que s e  u t i l i z a  l a  6 p t i c a  geometrica 
pa ra  e x p l i c a r  el. p a s a j e  de l a  l u z  por  un o r i f i c i o  (zona de i n  -
te racc ibn)  de dimensiones muy super io res  a l a  long i tud  de on- 
da y en cambio l a  6 p t i c a  f i s i c a  cuando l a s  dimensiones son s e  -
mejantes  ; an&logamente podemos suponer t r a y e c t o r i a  c l 5 s i c a  pa -
r a  un p r o y e c t i l  masivo con una longi tud  de onda de de Broglie 
mucho menor que l a  zona de in te racc i6n .  La zona de i n t e r a c c i 6 n  
e s  d e l  orden de l a s  dimensiones d e l  Btomo blanco, e s  d e c i r ,  d e l  
orden de l a  unidad atdmica de d i s t a n c l a .  Por l o  t a n t o ,  l a  con- 
d i c i 6 n  pa ra  t e n e r  t r a y e c t o r i a s  c l d s i c a s  b ien  d e f i n i d a s  e s  
r) e s  e l  nO he nucleones de l  p r o y e c t i l .  
La segunda condiciBn e s  que e l  h g u l o  de d i s p e r s i 6 n  e s t 6  
b ien  de f in ido .  A 1  haber una i n c e r t e z a  en e l  ancho d e l  haz i n c i  
- 
dente  e f e c t i v o  de l a  c o l i s i d n  Ay(que . s e r 5  d e l  orden de l a s  
dimensiones atdrnic?~) y  s u  momento conjugado, haM una i n c e r t e -  
za en e l  5ngulo c e r o  por  causa de l  ensanchamiento propio  d e l  
haz. 
Figura 2 :  Ince r t eza  Avy en l a  v e l o c i  -
dad debida a  l a  correspondiente  A y  en 
l a  pos ic i6n .  
E l  dngulo de desviaci'on deber5 s e r  mucho m5s grande que 
, 
l a  i n c e r t e z a  en e l  dngulo cero  
Usando l a s  r e l ac iones  de' i n c e r t e z a  de Heisenberg 
Como , l a  condicidn requer ida  s e  s a t i s f a c e  s i  
1 
mB .V f 
En e l  caso de c o l i s i d n  coulombiana tendremos para-  mA z mg, 
LAB 2 
Entonces l a  condici6n ( 3 ) puede e s c r i b i r s e  como 
Habiendo determinado l a s  condiciones pa ra  poder suponer 
comportamiento c lBsico  de 10s ndcleos,  s e  propone como aproxi -  
maci6n semic l5s ica  a q u e l l a  en l a  c u a l  10s nficleos s e  mueven en 
t r a y e c t o r i a s  d e f i n i d a s  y  e l  e l e c t r d n  s e  l o  r ep resen ta  cuCntica 
- 
b 
mente. E s  d e c i r ,  e l  e l e c t r 6 n  podrC d e s c r i b r i s e  con l a  ecuacibn 
de SchrSdinger dependiente d e l  tiempo, que ccn t i enc  e l  poten-  
c i a 1  producido por  10s nficleos. Despreciando to ta lmente  l a  ac-' 
c idn  d e l  e lectrbn,  l a  t r a y e c t o r i a  queda perfectamente f i  jada. 
S in  embargo s e  han hecho i n t e n t o s  da c o r r e g i r  l a  t r a y e c t o r i a  
teniendo en cuenta  l a  accidn de l  e l e c t r b n .  Se ha propuesto usar 
un. p o t e n c i a l  que a f e c t e  a 1  p r o y e c t i l :  
Donde e l  primer t6rmino represen ta  l a  i n t e r a c c i d n  ndcleo- 
nficleo y  e l  segundo l a  i n t e r a c c i 6 n  ndcleo-e lec t r6n .  E l  d l t imo  
e s t ~  d e s c r i p t o  por  una funci6n de onda y dependiente de s u  po- 
s i c i 6 n  F y param6tricamente dependiente de l a  pos ic idn  de 10s 
nficleos %. E l  problema d e l  p o t e n c i a l  (5)  c o n s i s t e  en que e s  
l a  s o l u c i d n  de l a  ecuacidn de Schrodinguer d e l  e l e c t r d n ,  en l a  
c u a l  l a  t r a y e c t o r i a  debe s e r  conocida, produciEndose as5  un c i r  -
cu lo  v ic ioso .  Por l o  t a n t o  s d l o  m a  so luc idn  au tocons i s t en te  e s  
- 
pos ib le :  e l e g i r  una t r a y e c t o r i a ,  eva lua r  y (t, R) , c a l c u l a r  u- 
na nueva t r a y e c t o r i a ,  ... Este  metodo e s  sumamente t ed ioso .  
Solo hay un caso donde l a  t r a y e c t o r i a  puede obtenerse  d i -  
rectamente a  p a r t i r  de (5) y  e s  e l  caso donde y ( r ,  R) e s  co -
nocida de antemano V k ~ e r ~ a  e l  caso  en e l  c u a l  e l  e l e c t r d n  
permanece en un es t ado  molecular de f in ido  de l a  mol6cula d i a t g  
mica. Para  e l l o  e s  necesa r io  e l e g i r  una ve loc idad  pequefia de 
forma t a l  que sea  imposible l a  t r a n s i c i d n  a  e s t ados  d i s t i n t o s  
d e l  fundamental. 
S in  embargo e s t e  caso e s  muy p a r t i c u l a r ,  ya que s e  t r a t a  
de una c o l i s i d n  e l g s t i c a  a  b a j a s  velocidades.  En l a  mayorla de 
10s casos y e s  una mezcla v a r i a b l e  en e l  tiempo de d i s t i n t o s  
e s t ados  cu5riticos.- 
Y i s t a  l a  d i f i c u l t a d  de eva lua r  l a  acci6n d e l  e l e c t r 6 n  so-  
. . 
b r e  l a  t r a y e c t o r i a  nuc lea r  a  causa d e l  d i f i c i l  problema de i n -  
t e racc idn  e n t r e  una p a r t i c u l a  supuesta  c l 5 s i c a  y o t r a  supues ta  
cugn t i ca ,  es mejor e s t a b l e c e r  10s c r i t e r i o s  r e spec to  d e l  t i p 0  
t r a y e c t o r i a  de l a  s i g u i e n t e  forma: 
"La t r a y e c t o r i a  seguida por  10s nficleos e s  una d i s p e r s i d n  
coulombiana reg ida  Gnicamente por  e l  p o t e n c i a l  in t e rnuc lea r ,  / 
siempre y  cuando l a  va r i ac idn  de l a  i n e r g l a  d e l  e l e c t r d n  s u f r i  -
da durante  l a  c o l i s i d n  AE sea  -much0 menor que l a  e n e r g i a  
de l a  c o l i s i 6 n  E, ( l o  cua l  pe'rmite asegurar  que e l  bE p o s i b l e -  
mente t r a n s f e r i d o  a  10s niicleos no a l t e r a r 5  esencialmente su  
t r a y e c t o r i a ) " .  
E s  d e c i r  
- E l  v a l o r  de DE s e  obt iene  por  d i f e r e n c i a  e n t r e  l a s  e n e r  
g fas  e l e c t r 6 n i c a s  de 10s es tados  cu5nt icos e n t r e  10s cu5les  s e  
produce l a  t r a n s i c i 6 n  c o l i s i o n a l .  Para iones l i v i a n o s  A E e s  
d e l  orden de 10s e l e c t r 8 n  v o l t s ,  por t a n t o  l a  e n e r g l a  E, deberB 
s e r  d e l  orden de 10s c i e n t o s  o  mi les  de eV. 
Con mA c mg , ZA z ZB = Z 
entonces 
e s t a  condicidn les m % s  r e s t r i c t i v a  que l a  (1) ; ya  que en e s t a  
filtima s e  impone t r a y e c t o r i a  c l 5 s i c a  gengrica,  en c.ambio en (7 )  
s e  l a  e s p e c i f i c a  como coulombiana. 
Adem5s para  que l a  t r a y e c t o r i a  coulombiana produzca una 
desviac i6n  s u p e r i o r  a  l a  i n c e r t e z a  d e l  5ngulo cero  debe cumplir -
I '1 
* 
B. Validez de l a  aproximaci6n molecular.  
/ 
L a  aproximaci6n molecular c o n s i s t e  en d e s a r r o l l a r  l a  fun- 
c i6n  de onda e l e c t r d n i c a  en autofunciones de l a  mol6cala d i a t d  
- 
mica formada por  10s dos nficleos y e l  e l e c t r b n .  Las autofuncio 
- 
nes  s e  def inen cuando 10s nficleos poseen. pos ic iones  f i j a s ,  e s  
d e c i r ,  d i s t a n c i a  i n t e r n u c l e a r  i n v a r i a b l e .  Como en l a  c o l i s i d n  
e s t a  d i s t a n c i a  R cambia, l a  funcidn de onda puede tomarse como 
combinacidn l i n e a l  de autofunciones moleculares Xi. donde 10s 
c o e f i c i e n t e s  dependen d e l  tiempo: 
La evolucidn de 10s c o e f i c i e n t e s  a'i ( t )  s e r a  gobernada por 
. l a  ecuacidn que r e s u l t a  de reemplazar (8) en l a  ecuacibn de / 
Schrodingue r. 
S i  l a  base X .  e l e g i d a  fuera  completa se podrfa  r e s o l v e r  l a  
J 
c o l i s i 6 n  para  cua lqu ie r  velocidad d e l  p r o y e c t i l .  S in  embargo,. 
a 10s e f e c t o s  d e l  c5 lculo  numgrico s e  debe e l e g i r  una base 
"truncada", compuesta usualmente por  algunos es tados  de l  d i s -  
c r e t o  de l a  mol6cula. Entonces e s t a  aproximacibn s e r 5  c o r r e c t a  
cuando 10s es tados  no inclu5dos en l a  base Sean de i n f l u e n c i a  
desprec iab le  en e l  caso de haber i-ncluido l a  base completa. E s  
d e c i r  cuando s d l o  unos pocos es t ados  moleculares d i s c r e t o s  s e  
pueblan cons iderablemente. Como en e l  l f m i t e  ad iabd t i co  (v - 0) 
con un es tado molecular s e  descr ibe  b ien  l a  c o l i s i h ,  entonces 
es 16gico pensar  que a velocidades pequefias s610 s e  n e c e s i t a  
un pequefio nfimero de e s  tados moleculares . Efectivamente e s  t o  
puede comprobarse cuant i ta t ivamente  si  s e  emplea e l  s i s tema de : 
ecuaciones acopladas para  l a  a' ( t )  (seccidn C ) .  De todas f o r -  j 
mas se  ver5  que l a  e l ecc idn  de una base f i n i t a  t r a e  como con- 
! 
secuencia  problemas de p r e s i c i e n .  
Para  f i  j  a r  e l  v a l o r  de l a  velocidad de c o l i s i d n  a f i n  de po -
d e r  t r a b a j a r  con una base molecular f i n i t a ,  l o  que s e  puede ex- 
presar 'como: "asegurar l a s  c a r a c t e r i s t i c a s  moleculares  de l a  c g  
l i s i b n " ,  e s  p rec i s0  que l a  ve loc idad  de c o l i s i d n  s e a  menor que 
l a  ve loc idad  de o rb i t ac idn  de l  e l e c t r d n  en to rno  a 10s ndcleos.  
Es d e c i r  e l  e l e c t r 6 n  t i e n e  tiempo de dar  v a r i a s  v u e l t a s  a l r ede -  
dor  de 10s ndcleos durante  l a  c a l i s i b n ,  codbo una ~ e u d o m o l ~ c u l a .  
Cuando l a  ve loc idad  de c o l i s i d n  e s  mayor que l a  o r b i t a c i h  
se podr ia  tambign e l e g i r  una base molecular per0  s e  n e c e s i t a -  
r4an una gran cantidaci de e s t ados  e i n c l u s o ,  en algunos casos ,  
10s d e l  contfnuo, l o  que hace muy l abor ioso  e l  c5 lculo .  En e s -  
t a s  condiciones s e  ha comprobado que una base 11at6mica" e s  m6s 
adecuada que una molecular.  Fisicamente eso s i g n i f i c a  que l a s  
ca rac te r ' l s t f  cas  "at6micasTt d e l  s i s tema son . predominantes. . 
Como r e s u l t a d o  de l o  anal izado s e  puede d i v i d i r  e l  rango 
. . 
de velocidades de c o l i s i 6 n  v r e spec to  a l a  ve loc idad  de o r b i t a  -
c i6n  d e l  e l e c t r d n  ve- en t r e s  zonas. 
energxas b a j  a s  
ene rg ias  intermedias  
ene rg ias  a l t a s  
Las exper iencias  de t r a n s f e r e n c i a  de carga e n t r e  nficleos 
as im6tr icos  generalmente muestran una secc idn  e f i c a z  t o t a l  c r g  
c i e n t e  en l a  zona de b a j a s  energxas; un m5ximo aproximadamente 
en l a  zona intermedia y un ;omportamiento d e c r e c i e n t e  a e n e r  
gzas a l t a s .  
En cuanto a l a  ve loc idad  de o r b i t a c i d n  d e l  e l e c t r d n  ve- 
s e  hace muy d i f ' l c i l  s u  evaluaci6n en e l  t r anscurso  de l a  c o l i -  
s i b n ,  especialmente cuando e l  s i s tema t r a n s c i t a  p o r  v a r i o s  e s -  
tados moleculares d i s t i n t o s .  Entonces s e  l a  aproxima p o r  l a  v e  
locidad d e l  e l e c t r 6 n  en e l  nficleo blanco antes  de l a  c o l i s i d n  o 
l a  velocidad d e l  e l e c t r 6 n  capturado en una 6 r b i t a  a l r ededor  de l  
p r o y e c t i l  despu6s d e l  choque. Segdn e l  modelo de Bohr: 
Donde ni r ep resen ta  e l  n h e r o  cugnt ico p r i n c i p a l .  Por ejem -
plo .  en l a  c o l i s i d n  que s e  anal izar i i  extensamente en e l  capztu-  
l o  111 
~ i ~ +  + H (I i)- ~ i ' +  (n) + H+ 
l a  condici6n de b a j a s  velocidades e s  
p a r a  
Se debe a c l a r a r  que v a r i o s  d e s a r r o l l o s  de l a  aproximaci6n 
semicli isica y molecular  pa r t en  de l a  ecuaci6n cufintica completa I 
p a r a  e l  s i s tema d e - t r e s  p a r t I c u l a s  / 6 /  y luego e s t a b l e c e n  l a  s e  -
parac idn  de Born-Oppenheimer / l o /  r e s t r ing igndose  a  ~ e l o c i d a d e s  
moderadas. Obtienen a s s  una ecubcidn para  e l  e l e c t r 6 n  en presen 
- 
c i a  de 10s nficleos y o t r a  pa ra  e l  movimiento nuc lea r . .  
E l  presen te  t ra tamiento ,  en cambio, supone desde e l  p r i n c i  -
p l o  t r a y e c t o r i a s  c l i i s icas  y comportamiento c u a s i m o l e c ~ ~ l a r  d e l  - e 
I e c t r 6 n .  E l  a n i i l i s i s  de v a l i d e z  de una aproximacidn semicl i is i -  
ca -~no lecu la r ,  e s  aniiloga e l  es tablec imiento  de l a s  condiciones 
n e c e s a r i a s  pa ra  desacoplar  e l  movimiento e l e c t r 6 n i c o  d e l  nu - 
c l e a r  y  p a r a  reemplazar l a  ecuacidn n u c l e a r  por  una ecuaci6n 
c l b s i c a .  
C. M6todo semicl5sico y molecular. 
C. 1. Mol6cula diatdmica con un e l e c t r d n .  
La ecuacidn de Schrodinger  que descr ibe  un e l e c t r d n  en p re  -
s e n c i a  de dos niicleos puntuales  f i j o s  de cargas ZA y ZB e s  
donde 
y E e s  l a  ene rg ia  t o t a l  de l  s is tema.  
X 
0 
Figura 3: L a  mol6cula diatbmica con un - e 
l e c t r b n .  
La ecuacidn (9) fue separada en coordenadas e l F p t i c a s  con -
foca les  .par Burrau /11/ de l a  misma f o m a  que P a u l i  /12/ sepa-  
r6 s u  an5logo c l 5 s i c o .  Las nuevas coordenadas son: 
Se propone como soluc ibn  
x = z ( X I .  Y ( 4 .  @(d 
donde 9 ()o ) = exp (+  imp) y m = proyeccibn de l  momento angu- 
l a r  sobre  2 .  Reeinplazando (10) en (9) , con e l  adecuado cambio 
de v a r i a b l e s ,  s e  obt ienen dos ecuaciones con l a s  v a r i a b l e s  s e -  
paradas 
1 v donde .K e s  l a  cons tante  de separac idn  y p = (-- E (R) ) 2 R. 
2 
Cada autoestado de l a  moli5cula s e  c o r r e s p d e  con determi- 
nados es t ados  atdmicos pa ra  R = 0 (iitomo unido) y p a r a  R - a> 
(Storno separado) . Entonces e x i s t e  c o r r e l a c i d n  e n t r e  10s nfimeros 
c u l n t i c o s  de l  Ptomo unido ( de carga Z = ZA + ZB ), y 10s nfimeros 
cuSnticos de l  5tomo separado. 
En e l  l i rn i te  R - oo, s i  ZA# Z B ,  e l  e l e c t r 6 n  s e  u n i r 5  a  
s 6 l o  uno de 10s dos nGcleos (A o B seg ih  e l  e s t ado  molecular) .  
En e l  caso s imdt r i co  ZA = Z B 7  e l  e l e c t r d n  e s t a r d  en un autoes-  
tad0 que t endr5  i g u a l  probal idad  de u n i r s e  a  uno u o t r o  nCcleo, 
pues to  que l a s  funciones de onda tendrdn s i rne t r i a  p a r  (g) o  i m  -
p a r  (u) por  invers idn  d e - l a  coordenada e l e c t r 6 n i c a  r e spec to  a1  
punto medio d e l  e j e  i n t e r n u c l e a r .  Las r e g l a s  de c o r r e l a c i d n  
de es t ados  moleculares con 10s es tados  at6micos p a r a  R = 0 y 
p a r a  R .-, oo s e  e s t ab lecen  usando una importante  propiedad de 
l a s  so luc iones  de l a s  ecuaciones (11). En e f e c t o ,  e s a s  s o l u c i o  -
nes  conservan e l  no  de nodos a1  v a r i a r  e l  pardmetro R/13/. Por 
l o  t a n t o  cada autofuncidn molecular  tendrd  un n h e r o  de nodos 
de f in ido ,  que s e r d  e l  mismo n h e r o  de nodos de l a s  autofuncio-  
nes  at6micas que l e  corresponden en e l  l i m i t e  de dtomo unido 
(-AU) o separado (AS). 
En e l  caso AU l a s  autofunciones moleculares s e  t r a n s f o r -  
man en l a s  so luciones hidrogenoides en coordenadas e s f g r i c a s  , 
pues to  que l a s  coordenadas .ctl ipticas confocales  s e  transforman 
en l a s  coordenadas e s f e r i c a s  usuales .  
Por e l  c o n t r a r i o ,  en e l  caso AS, l a s  coordenadas' e l i p t i c a s  
confocales  s e  transforman en coordenadas pa rabd l i cas .  Por l o  / 
t a n t o  s e  deben c o r r e l a c i o n a r  autoes tados moleculares  con func ig  
n e s  de onda hidrogenoides en coordenadas pa rab6 l i cas .  Es tos  61- 
timos s e  i d e n t i f i c a n  por  10s n h e r o s  cu5nt icos pa rabd l i cos  n l ,  
n2, ng, con: 
n3 = m 
n = n, + n2 + /m/ + 1 
donde n ,  m son nGmeros cubnt icos e s f 6 r i c o s  de AS correspondien -
t e s  a  n, ,n2 , n3. Qued.a c l a r o  entonces que 10s autoes tados  mole - 
c u l a r e s  no t i e n e n  de f in ido  e l  momento angular  1 en e l  5tomo s e -  
parado, s i n 0  que cada es t ado  molecular s e  corresponde con un e s  -
tad0  parab6l ic0 ,  e l  cu5l  a  su  vez e s  combinacidn l i n e a l  de e s t a  -
dos e s f g r i c o s  de d i s t i n t o s  1, con n y m f i j o s ,  Asf 
. . 
Para  encont rar  l a  c o r r e l a c i d n  5tomo unido-Zitorno separado 
a t r av6s  de l a  conservaci6n d e l  nGmero de ncdos s e  debe i g u a l a r  
e l  nGmero de nodos de l a s  funciones de onda (coor,  e s f e r i c a s )  en 
AU con e l  nGmero de nodos de l a s  funciones de onda (coor.  para-  
b 6 l i c a s )  d e l  AS / 1 4 / .  E l  primer0 e s  funcibn de 10s nGmeras cubn- 
t i c o s  e s f e r i c o s  y e l  segundo de 10s parabbl icos .  En consecuen- 
c i a  s e  puede e s t a b l e c e r  l a  co r re lac ibn  que s e  muestra en l a  t a -  
+ b l a  I. Ejemplos de e s t a s  cor;elaciones para  H2 y ( L ~ H ) '  + s e  
dan en t a b l a s  I1 y 111. Los es tados  moleculares s e  denominan 
p o r  s u  l i m i  t e  en R = 0 con nau, l a u S m l d ~ d e  laU= ~,p ,d , f . .  . , A=qr,s .  
Se define prmci6n de un estado molecular si posee nau > n,. 
L 
a) ZA = ZB 
n  + n2 es tado  g 
n + n 2 + 1  es tado  u 
n + n 2 + 1  es tado  g 
m impar 
n  + n2 es tado  u 
2 n 2 + ( m I  - e s t a d o g  
= I 2n2 + I m l  + 1 es tado  u 1 au 2n2 + In1 + 1 es tado  g m impar Zn2 + Im l es tado u 
b) Z A <  ZB y e - c  ZA en R = m - 
n + l + E n t  n 2 + n  I Z~ - z ~  
nau = / z~ 
Z~ n  + n -  - -  2 z~ ' ' ~ n E 2  z~ 
n 2 +  ( m ( +  1 +Ent  n2 + n  I n  
l, ( 2n2 + lml + n  z~ - Z~ - -  ' ~ n  E z  . z~ ' z~ 
e) Z A <  ZB e- E ZB en R = a, 
n  n  < n 9  Z~ - z~ 53 
n1 + 1  h t  I n j - n 1  ;ni n' z~ - Z~ 53 
; %  < n '  53 - zn 
Z~ 
Tabla I: Correlacih entre 10s estados del &torno *mido y & 5toms separa 
dos para molGc=ulas diat6micas con un elect*. 
Tabla 11. Diagrama de correlation de la ml6cula H; . Se observan algu- 
nas prcmciones. 
3+ Tabla 111. Diagrama de correlacih de la ml&cula (LiH) . Las bandas grue -
sas simbOlizan un n h r o  grande de estados &e no se pranueven y han . 
sido unidos por razmes de espacio. En e l  lado derecho de l a  tabla se 
explicita sobre que n6cleo se tiene a1 electrch en e l  l h i t e  de Ataoo 
separado. Las llaves simbolizan las resonancia entre niveles energiti- 
Actualmente e x i s t c n  programas de computacidn /IS/ con a l t o  
grado de optimizaci6n que ca lculan  l a s  au toenerglas  de l a  mole- 
cu la  diat6mica con un elec t r i in  (0 E D M ) .  Las autofunciones de on 
da  pueden d e s a r r o l l a r s e  semianal l t icamente /16/ y e s  p o s i b l e  ob  
t e n e r  e s t a s  energlas  con t a n t a  p r e c i s i 6 n  como s e a  requer ida .  Se 
muestran, en l a s  f i g u r a s  4 y 5 ,  ejemplos de energfas  e l e c t r b n i -  
c a s  E (R) para  un caso s lmgt r i co  y o t r o  a n t i s i m e t r i c o  respect i - .  
vamente. 
Figura 4: Energias ' e l e c t r d n i c a s  en funcidn de l a  
d i s t a n c i a  i n t e r n u c l e a r  pa ra  e l  s i s tema HZ+. 
Figura 5: EnergFas e l e c t r d n i c a s  en funcidn de l a  
- .  
3+ d i s t a n c i a  i n t e r n u c l e a r  p a r a  e l  s i s tema (Li H)  . 
Las autofunciones de onda, una vez d e s a r r o l l a d a s  semiana -
l z t i camente ,  pe rmi t i r sn  obtener  o t r a s  magnitudes n e c e s a r i a s  pa -
ra e l  c5 lcu lo  de l a s  amplitudes de t r a n s i c i d n  segfin s e  ve r5  en 
l a  seccidn C. 2 .  
C. 2. Sistemas de ecuaciones acopladas para l a s  ampli tudes de 
La funcidn de onda d e l  e l e c t r d n  s e  d e s a r r o l l a  en  autofun-  
ciones ' e s t a c i o n a r i a s  X correspondientes  a  l a  mol$cula d i a t b -  k 
mica. Por eso  s u e l e  l lamarse mi5todo de Estados Es tac ionar ios  
Perturbados (PSS) . 
N t 
y ( i , t ) = x  ak ( t )  Xk (?', R, ex?? ( - i l  %(R(t '))dr) 
k = l  
-tM 
donde Ek y ak son l a  energIa e l e c t r d n i c a  y amplitud de t r a n s i -  
c idn d e l  esrado k.  
En e s t e  d e s a r r o l l o  y  en l o  que s igue  de e s t a  t e s i s ,  no s e  
han inclu5do 10s es tados  de l  contlnuo por  s u  pequefia con t r ibu-  
c i 6 n  en e l  rango de energzas y para  10s s is temas  que s e  a n a l i -  
zarsn.  Un t ra tamiento ,  t a n t o  cubntico'como semic l5s ic0 ,  con / 
d i s c r e t i z a c i 3 n  d e l  contlnuo. ha s i d o  hecho por  Micha y Piacen- 
t i n i  / I  7 / .  
E l  s is tema de coordenadas F ,  tendr5  s u  or igen  en un pun- 
t o  d e l  e j e  i n t e r n u c l e a r  que d iv ide  a 1  mismo en dos p a r t e s  que. 
mantienen s u  proporcional idad en funci6n d e l  tiempo t .  En e l  
mismo or igen  que e$ s i s tema de r e f e r e n c i a  s e  in t roduce  un s i s -  
tema "ro tante"  de coordenadas primadas, cuyo e j e  2' r o t a  s o l i -  
dariamente con e l  e j e  i n t e r n u c l e a r .  
Figura 6:  Ejes  d e l  s is tema de r e f e r e n c i a  y d e l  
s i s tema r o t a n t e .  
En e l  s i s tema de r e f e r e n c i a  s e  p l a n t e a  l a  ecuacidn deSchr5 -
d inger  usual  
- 
r =. c t e  
donde Hel e s  i n v a r i a n t e  por ro tac i6n .  
Las autofunciones moleculares s e  e sc r iben  en e l  s i s tema 
r o t a n t e  (que e s  e l  s o l i d a r i o  a l a  mol6cula) y dependergn de l a s  
coordenadas d e l  s i s tema de r e f e r e n c i a  mediante l a  r o t a c i 6 n  
7' = 7' (Z  . ~ J R )  
donde 0, + z sen 0 R x '  = X cos 
Y' = Y 
Z' = - X  sen e, + cos SR. 
Reemplazando Y/ en l a  ecuaci6n (12) s e  obt iene:  
t 
H X t L e+(-iJ Ek (RI d t 1 I = i C  d% X~ exp (-iJ E .  (R) d t l )  + k 
-54 k - =  -%A 
t 
+ 
Xr ", (R] exp (-is % (R) d t v )  + iL% exp (-if ("1 dtv$ xk 
k -%I k - 51 -cte 
Mult ipl icand0 por  X integrando sobre l a s  coordenadas e -  
. j p  
l e c t r e n i c a s  y usando l a  ortogon.alidad he l a s  autofunciones r e -  
s u l t a :  
N t 
d 
- a = -.z ( x .  I 
dt j W j  
J a)- r = c t e  1 e -  ( E - E ) d t fk j J (141 
-54 
que es un s i s t ema  de ecuaciones ' d i f e r e n c i a l e s  acopladas pa ra  l a s  
amplitudes.  
b E l  tdrmino < X .  1 - ) I X k)  s e  llama acoplamien- 
J a t  ? =  c t e  
t o  e n t r e  es tados .  E l  simbolo < I I > i n d i c a  in teg rac idn  so-  
b r e  l a s  coordenadas e l e c t r 6 n i c a s .  Puede e s c r i b i r s e  como suma de 
dos terminos usando: 
b 
-1 
a t  F = cte 
con l a s  transformaciones (13) s e  tendr6:  
+ xk 
d R 
= i Ly' Xk dt b R dt 
Don& Ly' e s  e l  operador componente del  momento angular  e -  
l e c t r d n i c o  sobre  e l  e  j e y ' . Los acoplamientos pueden expre-sar- 
s e  entonces:  
El primer t 6 m i n o  de l  segundo miembro e s  e l  acoplamiento 
angular  (o r o t a c i o n a l ) ,  que e s  producto de l a  ve loc idad  angular  
d e l  e j e  i n t e r n u c l e a r  por  e l  elemento de matr iz  r o t a c i o n a l .  E l  
segundo t6rmino e s  e l  acoplamiento r a d i a l ,  que e s  producto de 
l a  ve loc idad  con que varl'a l a  d i s t a n c i a  i n t e r n u c l e a r  p o r  e l  e-. 
lemento de matr iz  r a d i a l .  Ambos elementos de m a t r i z  pueden s e r  
evaluados con e l  programa MEDOC / 1 8 / .  
Las .ecuaciones acopladas r e s u l t a n  entonces : 
*R Las velocidades angular  y r a d i a l  sergn  funcidn t 
d e l  t i p 0  de t r a y e c t o r i a  que s e  considere para  10s nGcleos. Da-. 
das l a s  cargas ZA y ZB,  l a s  masas mA y m y l a  ve loc idad  i n i -  B 
c i a 1  v d e l  p r o y e c t i l ,  l a  t r a y e c t o r i a  dependerii d e l  pargmetro de 
impact0 p . Para  c a d a p  l a s  ecuaciones acopladas son un s i s t e  -
m a  de N x N ecuaciones d i f e r e n c i a l e s  cuyas inc6gn i t a s  a .  ( t )  s e  
;1 
obtienen p o r  in teg rac idn  temporal. .  
Una vez reducido e l  s i s t ema  de l a s  dos p a r t i c u l a s  nuclea-  
res a 1  s i s tema cen t ro  de masas, l a s  ecuaciones c l g s i c a s  d e l  mo - 
vimiento s e r h  /7/: 
Reemplazando (15) en (16) s e  obt iene:  
L a  so luc i6n  puede pa ramet r i za r se  como: 
2 1 R =  (y2 + p ) h  cosh F 
l o  que s e  demuestra con un simple reemplazo de (18)  en (17).  I n  -
t roduciendo una nueva v a r i a b l e  : 
entonces  
Pasando l a s  ekuaciones acopladas  a e s t a  nueva v a r i a b l e ;  
Evaluando dt y d?' se puede pmbar que 
entonces de (15) s e  obt iene  
d t  d 7  (R-Y) R 
l a s  ecuaciones (20) quedan: 
Una vez dadas l a s  condiciones i n i c i a l e s ,  r e s o l v e r  e l  s i s t e  
-
ma e s  e n c o n t r a r l o s  a ( T M )  que de f in i rPn  l a  poblacidn f i n a l  de k 
10s e s  tados moleculares : Las ecuaciones acopladas dependen de 
. exp (-- R1 (Ek -Ej) Rl  - y 
v 
d 7'). 
Si despreciamos l a  def lexidn  i n t e r n u c l e a r  y suponemos que 
. 
e l  p r o y e c t i l  s e  mueve en l i n e a  r e c t a  s e  t i e n e :  
La condicidn i n i c i a l  de l a s  ecuaciones c o n s i s t e  en d e f i n i r  
a (- TM), donde rM s e  e l i g e  suf ic ientemente  grande con e l  f i n  j , 
de que l a s  autofunciones moleculares s e  acerquen a s u  l i m i t e  de 
dtomos separados.  Para r e p r e s e n t a r  in ic i a lmen te  a1  e l e c t r 6 n  li- 
gad0 a1  nticleo blanco tendremos d i s t i n t a s  condiciones segtin sea  
e l e g i d o  e l  or igen  de cii lculo (ver  secciiin C . 4 . 2 . ) .  
10s elementos de m,atrices r a d i a l e s  y  r o t a c i o n a l e s  10s cua les  
son funciones de R. Como e s t a s  dependen paramgtricamente de R y 
como e l  nGmero de ecuaciones en genera l  e s  grande, s o l o  un m6to 
- 
do numeric0 de resoluc idn  e s  f a c t i b l e .  Unicamente p a r a  casos 
senci l l .os ,  p o r  ejemplo dos ecuaciones y un acoplamiento a n a l l t i  
co, l a  so luc i6n  (en c i e r t o s  casos)  e s  a  su vez a n a l l t i c a  /19/. 
E l  mEtodo u t i l i z a d o  en e s t a  t e s i s  s e  basa en l a  t ecn ica  n u  
msrica de Bu l i r sh  y Stoer  /20/. Los programas d e s a r r o l l a d o s  en 
base a 1  m6todo c i t a d o  son e l  PMPA /21/ p a r a  t r a y e c t o r i a s  r ec -  
t i l l n e a s  y e l  TANGO / 2 2 /  p a r a  l a s  coulombianas. 
Con e s t o s  programas s e  obt ienen l a s  amplitudes ak ( TM) c u  
yos mddulos a 1  cuadrado representan  l a  p robab i l idad  f i n a l  de 10s 
d i s t i n t o s  e s  tados moleculares.  Como s e  ha e l eg ido  rM s u f i c i e n -  
temente grande, 10s nficleos e s t s n  a l e j ados  e n t r e  s f  de forma tal 
que l a s  autofunciones moleculares representan  e s t a d o s  at6micos 
a l rededor  d e  ambos -cen t ros  de fuerzas .  Adecuadas combinaciones 
l i n e a l e s  de l a s  ak r e p r e s e n t a r l n  l a  p robab i l idad  de exc i t ac i6n  
d e l  blanco o  1 a . t r a n s f e r e n c i a . d ;  carga de un nGcleo a  o t r o .  E s -  
t a s  combinaciones l i n e a l e s  dependersn d e l  or igen  de coordenadas 
(ver  secc i6n  C. 4.2 .). 
En todo momento e l  programa asegura: 
c iados ,  e s t a  condici6n asegura l a  c l ausura  c u s n t i c a  d e l  sistema. 
Como en l a  p r g c t i c a  s e  debe u s a r  un n h e r o  f i n i t o  N de e s  -
t ados ,  deben e l e g l r s e l o s  cuidadosamente e n t r e  10s que mgs s e  po - 
b la rzan  en un h i p o t e t i c o  c%lcu lo  completo. En p a r t i c u l a r  debe- 
r sn  i n c l u z r s e  10s canales  de en t rada  que son aquel los  que t i e -  
s i  l a s  amplitudes de 10s es tados  no i n c l u l d o s  pueden s e r  despre -
nen a  ( no nulos.  Ademas s e  e l i g e n  10s es tados  cuyos e- k 
lementos de matr iz  respecto  a  10s canales  de en t radas  y e n t r e  
#' 
si,  son grandes y  cuyas d i f e r e n c i a s  de energFa e l e c t r 6 n i c a  son 
pequefia-s. E l  primer c r i t e r i o  e s  f 5 c i l  comprobarlo en l a s  mismas 
ecuaciones acopladas ( 2 1 ) .  E l  segundo s e  adopta a  causa de l  t 6 r  
mino exponencial  de ( 2 1 ) .  En e f e c t o ,  cuando s e  i n t e g r a n  l a s  e -  
cuaciones s e  avanza en 7 paso a  paso. S in  pCrdida de g e n e r a l i -  
dad supongamos una t r a y e c t o r i a  r e c t i l i n e a  ( y =  z ). Entonces s i  
en una zoha de z s e  t i e n e  Ek - E -- P E  = c t e ,  en cada paso sa j  . r  
incrementars  e l  f a c t o r  exponencial  as$: 
z + A  z 
exp [ $f (E -E.) d~ I ,N exp (-- i k J  AE . A z) v 
z 
A E s i  -- 
v 
e s  grande, e s t e  t6rmino s e r 5  al tamente o s c i l a t o r i o  en z 
b 
y d e s t r u i r 5  en porciones p o s i t i v a s  y nega t ivas  e l  acoplamiento. 
S i  l a  velocidad de c o l i s i 6 n  e s  ba ja  e s t e  c r i t e r i o  e s  aiin m5s a -  >,=- . I
p l i c a b l e ,  en concordancia con e l  l l 'mite  ad iab5 t i c0 ,  que consis- - ' 
te en l a  ausencia  de t r a n s i c i o n e s  para v- 0. 
En l a s  ecuaciones acopladas ( 2  1.) 10s acoplamientos t i e n e n  
en cuenta  l a  i n f l u e n c i a  de l a  geometria seguida por  l a s  p a r t l -  
cu las  nuc lea res .  E l  t6rmino d i f e r e n c i a s  de energzas,  junto con 
l a s  c a r a c t e r i s t i c a s  moleculares de '  l a s  autofunciones e n t r e  10s 
cuales  s e  e s t ab lecen  10s elenientos de ma t r i z ,  posee l a  informa -
cidn e l e c t r o s t 5 t i c a  de l  pro- ~ e s o .  
c.3; Diferencias  e n t r e  t r a y e c t o r i a s  r e c t i l i n e a s  y coglombianas 
en e l  cb lculo  de l a s  amplitudes.  E l  problema i s o t 6 p i c o .  
De l o  expuesto en l a  secc idn  a n t e r i o r  s e  comprueba que l a s  
amplitu-des ak que s e  obt ienen como soluc idn  de l a s  ecuaciones 
acopladas (21) ser5n d i s t i n t a s  s i  s e  l a s  ha ca icu lado  s iguiendo 
una t r a y e c t o r i a  r e c t i l z n e a  o  una coulombiana. S in  embargo, en 
e l  caso  de un p r o y e c t i l  a  a l t a s  ve loc idades  y  no muy pequeiios 
par5metros de impacto s e  desviarb  poco de una t r a y e c t o r i a  r e c -  
t a , ~  e l cg lcu lo  coulombiano s e r a  muy prdximo a 1  r e c t i l f n e o .  E l  
primer0 s e  d i f e r e n c i a  d e l  segundo por  l a  p resenc ia  d e l  t6rmino 
2 2 Y ( 6  Y ) sumado a  una expres idn .de1  orden de P (6P ). Por 
l o  t a n t o  s e  obt iene  una d i f e r e n c i a  e n t r e  ambos m6todos cuando 
no pue.da desprec ia r se  Y f r e n t e  a  f . 
Por c5 lcu los  hechos expresamente p a r a  e v a l u a r  e s t e  e f e c t o  
s e  encuentra  que l a s  1 ak ( rM . p ) 1 s o l o  d i f i e r e n  a p r e c i a b l e  
mente (miis de un 5 % )  cuando 
Ut i l i zando  l a  r e l a c i d n  c lBs ica  e n t r e  e l  Bngulo de d i s p e r -  
s i d n  y  e l  p a r h e t r o  de impacto e s t e  c r i t e r i o  s e  conv ie r t e  en: 
A s u  vez por  un a n d l i s i s  s i m i l a r  s e  concluye que usando 
t r a y e c t o r i a  coulombiana e s  pos ib le  d i s t i n g u i r  e l  comportamien- 
t o  e n t r e  10s d i s t i n t o s  i sd topos  de l  p r o y e c t i l  y/o d e l  blanco. 
En e f e c t o ,  l a  va r i ac ion  de 10s r e su l t ados  con e l  i sd topo  e s t d  
claramente representado en e l  tdrmino Y , ya que c o n t i e n e p  en 
s u  denominador. 
Pcr l o  t a n t o  a pequefios pargmetros de impacto, e s  d e c i r ,  
.-', grandes dngulos podrian ser d i s t i n t a s  l a s  poblaciones de 10s d i  
I 
versos es tados  correspondientes  a  uno u  o t r o  i s6 topo .  Entonces, 
l a  secc i6n  e f i c a z  d i f e r e n c i a l  podr5 d i f e r i r  p a r a  grandes lngu- 
10s. Sin  embargo, l a  seccidn e f i c a z  t o t a l  no d i f e r i r l  ap rec ia -  
blemente en 10s casos en que s610 10s pequefios par lmetros  d e i ~  
pac to  que contribuyen a  s u  integrando presenten d i f e r e n c i a s  por 
t r a y e c t o r i a .  Esto podr5 entenderse mirando l a  ecuacidn (65)  de 
l a  secc i6n  11-E. 
C.4.  E l  problema de l  or igen 
E l  or igen  de c5 lcu lo  s e  e l i g e  en un punto d e l  e j e  i n t e r n u  
c l e a r .  En C. 4. I . ,  C. 4.2 .  y C . 4 . 3 .  s e  anal izardn  aspec tos  de l  m6 
- 
todo, que deben t ene r se  en cuenta  a1 c a l c u l a r  desde d i s t i n t o s  2 
r igenes .  Por e l  p r i n c i p i o  de r e l a t i v i d a d ,  e l  r e s u l t a d o  f l s i c o  d e  
b e r i a  s e r  i n d e p e n d i e n t e d e l a  pos ic idn  d e l  or igen .  Sin embargo, 
si  no s e  t i enen  en cuenta  l a s  fue rzas  i n e r c i a l e s ,  o  b ien ,  s i  e 
- 
x i s t e n  aproximaciones en e l  t r a t amien to ,  10s r e su l t ados  pueden 
d i f e r i r  e n t r e  10s d i s t i n t o s  marcos de r e f e r e n c i a .  Esto s e  e s t u  
- 
Teminos  i n e r c i a l e s  
Se cons idera  e l  caso de nficleos as im8tr icos  .con t r a y e c t o -  
r i a s  r e c t i l l n e a s  a  velocidad cons tan te ,  donde e l  nficleo blanco 
s e  encuent ra  en reposo respec to  a1  l a b o r a t o r i o .  En p r i n c i p i o  
cua lqu ie r  punto d e i  e j e  i n t e r n u c l e a r  puede s e r v i r  de or igen  d e l  
. . . . 
s is tema de coordenadas, ya que todos sus  puntos s e  mueven a  ve 
- .  ' .  
loc idad  cons tante ,  aunque c r e c i e n t e s  desde A h a c i a  B 
Figura 7:  Velocidad de 10s pos' ibles or lgenes  de 
coordenadas p a r a  t r a y e c t o r i a s  r e c t i l l n e a s .  
Por l o  t a n t o  10s p o s i b l e s  s i s temas  de r e f e r e n c i a  c o n s t i t u  -
yen s i s temas  i n e r c i a l e s  donde v a l e  l a  ecuacidn de Schrodinger  
s i n  t 6 m i n o s  ad ic iona les .  
S ie lmovimien to  d e l  o r i g e n e s  acelerado, l o  que sucede a1  
u t i l i z a r  t r a y e c t o r i a s  coulombianas, deber i  agregarse  l a  fuerza  
i n e r c i a l  sobre  e l  e l e c t r d n  en 10s origenes que no Sean e l  cen- 
t r o  de masa de 10s nGcleos. Clisicamente l a  f u e r z a  i n e r c i a l  e s  
Donde me es  l a  masa de l  e l e c t r 6 n  y f o  l a  p o s i c i d n  d e l  s i s  
-
tema de coordenadas respecto  a 1  CM. Se debe c o r r e g i r  l a  ecua- 
c i6n  de evolucidn d e l  e l e c t r d n  en presencia  d e l  movimiento clB -
s i = o  nuclear .  La fSrmula (l2) no vale, a  menos que e l  or igen  s e a  
e l  c e n t r o  de masas, por l o  t a n t o  debe i n c l u i r s e  en (1Z) e l  t6 rmi  
no c u i n t i c o  que corresponde a  l a  fuerza  F i .  
Sea EB l a  coordenada d e l  niicleo B r e spec to  a 1  CM. Enton- 
ces  : 
usando 
s e  obt iene  
La ecuacidn d e l  movimiento nuc lea r  seri i  expresado en e l  
s is tema reducido como: 
por  l o  t a n t o  
Fi = 'B [ (COS 4 1% - ( sen OR, 21 
mE! RZ 
E s t e  t6rmino represen ta  un campo de fue rzas  sobre e l  e l e c  -
t rbn ,  cons tante  en e l  espacio y v a r i a b l e  en e l  tiempo a travds 
de R ( t )  y BR ( t ) .  Calculando e l  p o t e n c i a l  V t a l  que 
- - 
- V V i =  Fi  r e s u l t a  
Vi= z~ z~ 2 (X sen  BR - z cos R 8,) + C m~ 
La cons tante  C puede tomarse nu la .  De no s e r  as: s o l o  u- 
I 
na f a s e  in t rascendente  s e  agrega a l a  so luc i6n  . La ecuacidn 
de Schrodinger queda: 
(x sen 0,- z cos 
mB R2 
A 1  buscar l a s  nuevas ecuaciones acopladas s e  agregar5n a 
l a s  ecuaciones (1 4) tgrminos d e l  t i p 0  
ak ( t )  - sen OR < 
. .  
J 
Como e r a  de e s p e r a r , e s t o s  nuevos acoplamientos ser5n  impor 
- 
t a n t e s  s o l o  a muy c o r t a s  d i s t a n c i a s  (R 2 o) por l a  p resenc ia  de 
m~ 
en e l  denominador. Solo pa ra  rnuy pequefios pargmetros de i m -  
pacto  y no muy ba jas  velocidades,  de t a l  forma que s e  permi ta  
un gran acercamiento e n t r e  nGcleos, s e r 5  importante  e l  termino 
i n e r c i a l .  Cabe des taca r se  que en cada s i t u a c i d n  p a r t i c u l a r  ha- 
brza  que hacer  una comparacidn de l o s  acoplamientos r a d i a l e s  y 
angulares  r e spec to  a e s t o s  nuevos acoplamientos i n e r c i a l e s .  Ra - 
zonando en forma an5loga a 1.a secciBn C . 3 . ,  s e  t e n d r 5  d i f e r e n -  
c i a s  a1  no i n c l u i r  a 1  t6rmino i n e r c i a l  en 10s grandes 5ngulos 
de l a  secc i6n  e f i c a z  d i f e r e n c i a l ,  mient ras  que en l a  g e n e r a l i -  
dad de 10s casos no habr5 d i f e r e n c i a s  n o t o r i a s  en l a  secc i6n  e 
- 
f i c a z  t o t a l .  
C . 4 . 2 .  - Problema de l a s  condiciones i n i c i a l e s  y f i n a l e s .  La t r a n s  
f e r e n c i a  .de momento e l e c t r b n i e o .  
E l  segundo aspecto a  t e n e r  en cuenta  a 1  e l e g i r  un or igen  de 
coordenadas a r b i t r a r i o  c o n s i s t e  en eva lua r  correctamente l a s  con_ 
d ic iones  i n i c i a l  y f i n a l  de l a  c o l i s i d n ,  l a s  c u a l e s  s e  expresa 
- 
r h  d i s t i n t o  segGn e l  s i s tema de r e f e r e n c i a  adoptado. 
Se r e s t r i n g e  e l  e s t u d i o  a  l a  c o l i s i d n  de un p r o y e c t i l  nu - 
cla'r con carga Z c o n t r a  un Ltomo hidrogenoide cuyo nricleo t i e n e  B 
carga ZA # ZB. 
Debe conocerse l a  funcidn de onda correspondiente  a  un %to-  
ma hidrogenoide que v i a j a  con velocidad v  r e s p e c t o  de un o r i -  
I 
gen d i s t i n t o  d e l  propio acc leo  d e l  Btomo ( o r b i t a l  v i a j a n t e ) .  Se 
llamardn a  10s niicleos 1 y 2 para  luego i d e n t i f i c a r l o s  con A y  B 
o con B y A segdn s e  e s t u d i e  una condicidn f i n a l  o  i n i c i a l .  E l  
nficleo 2 pos.ek a 1  e l e c t r d n  en un es t ado  hidrogenoide * n l m  de 
n h e r o s  cu ln f i cos  n , l ,m y  v i a j a  respecto  d e l  or igen  1 con ve lo-  
c idad  v 
Figura 8: Hidrogenoide v i a j  an te  l e j o s  de l  nficleo 
per turbador  1 .  
E s t e  o r b i t a l  v i a j a n t e  debe s a t i s f a c e r ,  en e l  or igen  0 ,  
F \ 
No s e  inc luye  l a  per turbac idn  por cons ide ra r se  2 s u f i -  
A 
cientemente a l e j a d o  de 1 ,  es d e c i r y  e s  l a  forma a s i n t d t i c a  
de l a  funcidn de onda. La so luc i6n  no e s  simplemente una auto-  
funcidn hidrogenoide: 
(2 - R ( t )  ) e  - i E n t  
*n l m  
s i n o  que s e  debe i n c l u i r  e l  .momento y l a  energf a  e l e c t r d n i c a  d e l  
movimiento de l  e l e c t r 6 n  respec to  de 0. La so luc idn  s e r 6 :  
Z ?v"= (f - R ( t )  ) exp (- i  f f -%t - i En t ) 
Como puede v e r i f i c a r s e  reemplazando (24) en (23).  Se supondr5 
t r a y e c t o r i a  r e c t i l ? n e a , s i n  pdrdida de genera l idad .  
i) Condicidn i n i c i a l :  
Se - e s t u d i a  l a  condicidn i n i c i a l  para  l a s  amplitudes ak(-41)' 
con zM suf ic ientemente  grande como para  que va lga  e l  I I m i t e  a t 6  -
mica a s i n t d t i c o  deb l a s  autofunciones moleculares .  La funci6n de 
onda a  r e p r e s e n t a r  c o n s i s t e  un hidrogenoide s i t u a d o  en e l  ndcleo 
blanco. Como e l  or igen  de coordenadas s e  s i t t i a  en un punto d e l  
e j e  i n t e r n u c l e a r  (por ejemplo en e l  p r o y e c t i l  B, s i n  pdrdida de 
genera l idad) ,  l a  condicidn i n i c i a l  s e r 5  un o r b i t a l  v i a j a n t e  d e l  
t i p o  (24): 
- - 
q n  l m  V' t - i E~ r ) .  (FA) exp ( - i v  . rg - i- 2 
La funci6n de onda con l a  cu5l  s e  desc r ibe  e l  s i s tema s e -  
gtin s e  v i 6  en l a  secc i4n  C . 2 ,  e s :  
entonces debe c -mpl i r se :  
- - v' 
+nlm exp (-i v rB - iT t - i E h  t )  =C a  j (-id xj 
Elultiplicando por  Xk e integrando en l a  coordenada e l e c t r 6 n i c a :  
donde s e  hacen c e r o  todas l a s  amplitudes correspondientes  a e s -  
a cau tados moleculares con l i m i t e  atbmico en e l  p r o y e c t i l  ak, -
sa de i a  ausencia  de superposicibn con l a  funcidn de onda gnlm 
d e l  blanco. E l  l i m i t e  atbmico de Xk t i e n e  d e f i n i d o  e l  n i  y m i  
pero  no e l  1. SerS en genera l  una combinaci6n l i n e a l  de h idroge  
noides de d i s t i n t o  l1 con nk y ink f i j o s .  
v 
2 
. exp ( - i ~ t -  i E n t + i  ii v )  
donde c:!) son 10s c o e f i c i e n t e s  d e l  d e s a r r o l l o  de l a  autofunci6n 
molecular k en hidrogenoides expresados en coordenadas e s f 6 r i -  
cas cuando R - / 2 3 / .  E l  f a c t o r  exponencial  de (25) e s  inde-  
- pendiente  de rA , puede s a l i r  fue ra  de l a  s u n a t c r i a  afectando 
a todos 10s a; por i g u a l ;  po r  t a n t o  puede e l iminar se .  
Resul ta  entonces 
exp ( i  7 . 7 )  1 
son llamadas proyecciones 'de un o r b i t a l  v i a j a n t e  respecto  a un 
o r b i t a l  f i j o .  Estos  ser5n m5s adelante  evaluadas y cumplen l a s  
s i g u i e n t e s  propiedades: 
l i m  w - 
n ; , , l t ,  m i  - 
v- 0 
n , l , m  
a causa de (27) s e  puede e s c r i b i r  (26)  como: 
E s t a  filtima fdrmula muestra que l a s  condiciones i n i c i a l e s  
ser5n  d i s t in tamente  e s c r i t a s  s i  s e  desc r ibe  l a  c o l i s i d n  desde 
e l  p r o y e c t i l ,  desde e l  blanco o desde un punto intermedio.  En 
e f e c t o ,  para  cada o r i g e n , l a  velocidad d e l  hidrogenoide e s  d i s -  
t i n t a .  
Por  ejemplo s i  e l  s i s tema de r e f e r e n c i a  e s  e l  nGcleo blan 
- 
co l a  ecuacidn (29) s e r 5 ,  en v i r t u d  de (28):  
Se a n a l i z a r h  algunos e j c n p l ~ s .  S i  in i c i a lmen te  s e  t i e m  
en e l  blanco un. hidrogenoide .en, e s t ado  fundamental, e x i s t i r 5  un 
s o l o  e s t ado  molecular,  con n h e r o s  cugnt icos pa rab6 l i cos  0 0-0,. 
que t i e n e  a  e se  hidrogenoide como lzmite  en R -  m (ve r  t a b l a  
I) .  A e s t e  e s t ado  l o  llamamos XI. Entonces desde e l  o r igen  en 
e l  blanco s e r 5  
entonces 
En cambio s i  e l  or igen  e s  e l  p r o y e c t i l :  
Como segundo ejemplo s e  t end rd  una condic i6n  i n i c i a l  de  un 
h idrogenoide  en  e l  b lanco  en un e s t a d o  e x c i t a d o  2s. En e s t e  c a -  
so hay dos  au tofunc iones  molecu la res ,  de nGmeros cuZinticos p a r a  
- 
b d l i c o s  (1, 0, 0) y  (0,  1, O), que s e  l a s  l l amard  p o r  s i m p l i c i -  
dad X2  y X3, cuyos d e s a r r o l l o s  en e s t a d o s  atdmicos a s i n t d t i c o s  
con t i enen  e l  2s. S i  e.1 o r i g e n  e s t 5  en  e l  b lanco  s e  t endr5 :  
p e r o  : 
con c: 2, = Co (3) = 
s i  en  cambio e l  o r i g e n  e s  e l  p r o y e c t i l :  
i i )  Condici6n f i n a l :  
La condicidn f.ina1 de l a  c o l i s i d n  c o n s i s t e  en eva lua r  l a  
probabi l idad  de encont rar  e l  e l e c t r d n  capturado por  e l  proyec- 
ti1 en un es t ado  cudntico o b ien  e l  e l e c t r d n  en e l  b l a n c o e n u n  
es tado  e x c i t a d o  d e l  mismo. Se e s t u d i a  l a  expresidn matemgtica 
d e l  primer caso,  e s  d e c i r  l a  t r a n s f e r e n c i a  de carga .  (La condi -
c idn  de exc i t ac idn  d e l  blanco t i e n e  analogia  con 6s ta , in te rcam -
biando l a  expresidn con or igen  en e l  p r o y e c t i l  por  l a  d e l  b l a n  
co y v iceversa ) .  
S i  s e  s i t c a  e l  s i s tema de r e f e r e n c i a  en e l  blanco,para ha -
l l a r  l a  probabi l idad  de encont rar  e l  s i s tema en un es t ado  h i -  
drogenoide n,  1, m de captura,  s e  tendr5: 
2 2 2 
~ ~ ( p ) = l b '  f i ! , P ) l = l h < $  ( r B ) e x p ( i ~ ~ A - i $ t - i ~ : ~ ~ )  
n, 1, m n, 1, m n l m  
procediendo andlogamente que en i )  r e s u l t a :  
(31 
B donde l a s  a  = a (zM, P ) e s t s n  evaluadas en $I suficientemen- j j 
t e  grande como p a r a  poder cons ide ra r  e l  lFmite atdmico a s i n t d t g  
co de l a s  autofunciones X j' 
En cambio s i  e l  or igen  e s  e l  ndcleo p r o y e c t i l ,  entonces 
- 
En resumen de 10s casos i ) ,  i i )  segfin l a s  ecuaciones (29), 
(30), (31) y (32),  s i  e l  or igen  e s t P  en e l  b,lanco, l a s  condicio-  
nes  i n i c i a l e s  cons i s t en  en as ignar  va lo res  
f i n i t o  de es tados  moleculares,  mient ras  que para  r e p r e s e n t a r  l a  
condic i6n  f i n a l  de t r a n s f e r e n c i a  de c a r g a  se n e c e s i t a n ,  en p r i n  
- 
c i p i o ,  i n f i n i t o s .  S i  . e l  o r igen  e s  e l  p r o y e e t i l  l a  s i t u a c i 6 n  s e  
i n v i e r t e .  
i i i )  C%culo de l a s  proyecciones:  
Por  l o  expues to  en i )  y en ii),  e s  n e c e s a r i o  conocer  l a s  
p royecc iones  
(F) exp (-i 7 F) di! 
n l m  n l l ' m l  
sigri iendo l a  n o t a c i d n  de Messiah / 2 4 /  p a r a  l a s  gn *: 
ZP son polinamios de ~ a ~ u e k e  
P ' 
ym son armbnicos e s f 6 r i c o s  
1 
- v Definiendo r '  = Z r  y v 1  --Z- s e  o b t i e n e :  
- 
v - 
Desarrollando e i ( -  - r en polinomios de Lependre P: / 2 4 / -  
w 1 1  
n l m  1 1' mf = 2 1 ' 1 ' ~ n l ~ n f l b + l + 2  nJf e-(Kv) r 21t+1 
con .  
donde dl"+M e s  l a  func idn  de Besse l  de orden semien te ro .  Con- 
s i d e r a n d o  que 
r e s u l t a :  
w 
n l m  = 
L a  i n t e g r a l  a n g u l a r  de 10s t r e s  armenicos e s f g r i c o s  s e  e s  
c r i b e  en  funci6n de 10s sfmbolos 3 j ,  y 6 s t o s  a  s u  vez se eva  - 
lfian mediante l a  f6rmula  de Racah /24/ .  
La i n t e g r a l  s o b r e  l a  p a r t e  r a d i a l  s e  c a l c u l a  d e s a r r o i l a n -  
do explFc i tamente  10s polinomios de Laguerre y u t i l i z a n d o  l a s  
t ransformadas  de Hankel /25/. 
Luego de v a r i o s e p a s o s  a l g e b r a i c o s  s e  a r r i b a  a  l a  expres i6n :  
1 
1!'+S+Sf+1+11+3 
; 1lf+ 3 
2 
E s t a  f6rmula e s  a n a l l t i c a  y con t i ene  un ntimero f i n i t o  
nera lmente  pequefio) de t6rminos a  causa  de l a s  des igua ldades  
de t r i g n g u l o  sob re  1". A s u  ves, l a  sumator ia  sub ind icada  con 
c .  f .  c .  s i g n i f i c a  con f a c t o r i a l e s  compat ib les ,  l o  c u a l  l e  l i m i -  
b 
t a  e l  nfimero de tbrminos. F e s  l a  funcidn hipergeometr ica.  
Quiz5s l o  m5s no tab le  e s  que l a s  proyecciones de un hidrggeno 
( Z =  1) con velocidad v,  son igua les  a l a s  proyeccidn d e l  h id ro  
- 
V genoide- Z y velocidad 7 . 
A p e s a r  de s e r  una f6rmula ana l l ' t i ca , e s  iitil y s e n c i l l o  
r e a l i z a r  un programa nume-rico para  c a l c u l a r  /26/. 
Por o t r o  lado, en algunos casos simples e s  conveniente t e -  
ner una expresi6n anal i l t ica  de l a  proyeccidn. E s t a  puede ob te -  
n e r s e  como caso p a r t i c u l a r  a p a r t i r  de l a  fdrmula genera l  o bien 
c a l c u l a r s e  por  in teg rac i6n  d i r e c t a  a p a r t i r  de 10s hidrogenoi-  
des p a r t i c u l a r e s .  Algunos ejemplos son: 
C. 4.3.  Acoplamientcs espiireos a1 i n f i n i t o :  
Se ha mostrado que l a s  ecuaciones acopladas e s t % n  goberna -
das por  10s acoplamientos e n t r e  10s es tados  moleculares ,  provg 
cando e l  poblamiento de unos es t ados  en detr iment0 de o t r o s  a 
l o  l a r g o  de l  tiempo de c o l i s i 6 n .  Los acoplamientos r a d i a l e s  s e  
d a ' e n t r e  e s t ados  d e l  mismo A y 10s r o t a c i o n a l e s  e n t r e  es tados  
cuyos A d i f i e r e n  en - + 1 / 27 / .  
E s  de,  suma importancia e s t u d i a r  e l  v a l o r  a s i n t d t i c o  de 10s 
acoplamientos p a r a  d i s t a n c i a s  i n t e r n u c l e a r e s  R grandes (R -m ). 
S i  p e r s i s t e n  acoplamientos a 1  i n f i n i t o ,  e s  d e c i r ,  s i  algunos. a -  
coplamientos no t ienden a cero  a grandes d i s t a n c i a s ,  no s e  po- 
. 
drP d e f i n i r  un "tiempo de ~ o l i s - i i i n ~ ~  y l a s  amplitudes de 10s e s  -
tados  moleculares seguirgn variando pa ra  todo R. E l  v a l o r  de c a  
da acoplamiento e s  e l  product0 de l a  velocidad p o r  e l  elemento 
de matr iz .  
E s  evidente  que, usando l a  t r a y e c t o r i a  c l g s i c a ,  e l  acopla  
- 
miento r a d i a l  s e  anu l s  cuando l a  d i s t a n c i a  i n t e r n u c l e a r  R s e  ha 
- 
ce m'lnima ( d i s t a n c i a  de m5ximo acercamiento) , mient ras  que l a  ve 
- 
loc idad  angular  toma a l l f  s u  mss a l t o  v a l o r .  En cambio, cuando 
l a  d i s t a n c i a  R aumenta tendremos: 
Por t an to ,  10s acoplamientos angulares  s e  anulanparaR-w 
mient ras  que 10s r a d i a l e s ,  s i  10s elementos de matr iz  no t i e n -  
den a cero,  quedargn como acoplamientos espfireos. Sin embargo. 
en e l  caso as im6tr ico  (ZA  # ZB), cada es t ado  molecular t i e n d e  
a un es tado  at6mico centrado sobre uno u o t r o  nficleo; p o r  l o  
t a n t o  todos 10s acoplamientos e n t r e  es tados  cuyos 14mites s e e z  
cuentran sobre btomos d i s t i n t o s  s e  anulan, a causa d e l  no recu -
br imiento  de l a s  funciones de onda. 
Adembs, s i  e l  or igen  de coordenadas e s t 6  sobre uno de 10s 
nficleos, p o r  ejemplo A ,  todos 10s acoplamientos r a d i a l e s  e n t r e  
46 
es tados  que t i enen  s u  l fmi te  atdmico en A  s e  anulan a d i s t a n -  
c i a s  R grandes,  mient ras  que pueden r e s u l t a r  esptireos s i  s e  t r a  
-
t a  de e s t ados  con sus  l f m i t e s  sobre  e l  o t r o  cen t ro  B. Esto pue- 
de entenderse  con l a  s i g u i e n t e  simple expl icac ibn:  
Se debe c a l c u l a r  (X a 
- 
Ixk > 
r = rA= c t e  
- - 
R -a> l a s  autofunciones moleculares t ienden a e s t a b i l i z a r s e  
formando hidrogenoides (o combinacidn l i n e a l  de e s t a s )  a l r ededor  
A de 10s niicleos. Se supone en primer l u g a r  que Xk y xA s e  c e n t r m  j 
sobre  A  a grandes R. Se e s t u d i a  e l . v a l o r  de X: (R + ~ R ) - x ~ ~ ( R )  
en FA = c te .  
A F i g u r a  9: E l  o r b i t a l  Xk t i ende  a e s t a b i l i z a r s e  a 
g-randes R, provocando acop lamientos nulos con e s  - 
tados con lzmite  en e l  cen t ro  A. 
A Mirando l a  f i g u r a  9 e s  c l a r o  que X: (R+dR) - Xk (R) S 0 pi! 
ra FA = c t e , p o r  l o  t a n t o  A  ( x A V  r x , ) ~ ~ .  
j 7 R  
B En cambio s i  X X: t i enen  l f m i t e  a s i n t b t i c o  sobre B l a  j 
f i g u r a  1 0  mues t r a  que 
B XR (R + dR) - X: (R) # 0 para  FA = c t e :  
Fiqura 10: El orbital tiende a estabilizarse pe -
ro alrededor de un nlicleo B que cambia de psici6n. 
Se graf icaron dos curvas de nivel, en cada una'de 
las cuales tcna un valor distinto. < 
Entmes 106 acoplamientos ( X? I I pleden see no nulos , a h  a grandes 
b 3 bR 
. distancias. La existencia de estos acoplamientos espk-eos est6 en intima re 
laci6n con 10s factores de traslacick. En efecto, si en vez de la base (X.) 3 
se hubiera tenido una con orbitales viajantes como limite asintbtico, las 
se anularian p r  ser (24) soluci6n de (23) . j 
Desarrollando las funciones de mda mlecularesen combinaci6n lineal 
de sus hidrogenoides asintbticos correspondientes, puede obtenerse el va- 
lor de 10s acoplamientos espkeos a grandes separaciones internucleares 
de la siguiente form: 
Por lo tanto : 
con 
- d /r 
rB = r A -  R k 
queda 
La e x i s t e n c i a  de e s t o s  1 provoca que l a s  amplitudes a B jk j  
no s e  e s t a b i l i c e n  en 10s tiempos grandes,  l o  que no permite  de - 
terminar  l a  poblacidn ind iv idua l  de 10s es tados  moleculares a1 
f i n a l  de l a  c o l i s i 6 n .  
Se mos t r a r i  ahora que, s i  e x i s  ten  acoplamientos esptireos, 
B 10s a .  quedan osc i lando en funcidn de z para  tiempos grandes de 
J 
c o l i s i d n .  Se supone que para  z >  z *  s o l o  p e r s i s t e n  10s 1 j k  clue 
acoplardn a 1  subsistema de M ,( N ecuaciones acopladas:  
donde s e  cons idera  que l a s  ene rg ias  y 10s acoplamientos espG- 
reos  han alcanzado sus  va lo res  l i m i t e s  E:, E~ y ljk. (SUS d i -  j  
f e r e n c i a s  con d ichos l imi tesson desprec iadas) .  .Se  pueden r e e s c r i  -
b i r  l a s  ecuaciones de l a  forma: 
con 
00 (30 
v 
donde e s t o s  nuevos C son independientes d e  Z. Mult ipl icando jk 
l a s .  amplitudes por  fases adecuadas: 
y reemplazando (40) en (39) r e s u l t a :  
d . 
- E .  a t  ( 
- pj ak8  (2 )  a  ( z )  = - d~ j -= v j ,  
Definiendo l a  mat r iz  D y e l  v e c t o r  at t a l  que 
r e s u l t a  
s e  obt iene  
E s  un s i s tema de ecuaciones d i f e r e n c i a l e s  con c o e f i c i e n t e s .  
cons tan tes  / 2 8 / .  Proponiendo 
d = ~ e  q z  ; II= c t e =  
donde I e s  l a  ma t r i z  unidad. Para que (41) tenga so luc i6n  de- 
be anu la r se  e l  determinante 
l(n - s  I ) I=  o 
Las r a i c e s  de e s t a  ecuacidn son q i ,  i = 1 , .  . ,M. Reemplazag 
do qi en (41) s e  obt ienen l a s  componentes de l  v e c t o r  w ( ~ ) .  POI- 
l o  t a n t o  lassoluc iones  son 
( i )  = y ( i )  e  q i z  a' 
y l a  so luc i8n  genera l  
Lvs M c o e f i c i e n t e s  indeterminados di s e  ca lcu lan  mediante 
las M condiciones de contorno pa ra  l a s  a  ' (z)  en z*. Luego a p l i  j  - 
cando l a  tranformacidn (40) s e  obt ienen l a s  amplitudes no prima 
das que s e  querian c a l c u l a r  
M ( i  1 
a  z = ) ' ,  di 
J 
i = l  
Los va lo res  de qi no pueden contener  p a r t e  r e a l  p o s i t i v a  'a 
causa de l a  conservacidn de l a  probabi l idad  t o t a l  i g u a l  a  uno. 
Entonces 10s terminos de l a  ecuacidn (43) son o s c i l a n t e s  amor- 
t iguados  ( s i  e x i s t e  p a r t e  r e a l  de qi) o  bien o s c i l a t o r i o s .  En 
d e f i n i t i v a ,  a  z suf ic ientemente  grandes como para  que 10s termi- 
nos amortiguantes s e  consideren nulos, s d l o  quedardn combin.acio- 
nes  de senos y cosenos que hardn o s c i l a r  l a s  amplitudes con f r e  
cuencias  dependientes de l a  vel6cidad de c o l i s i B n ,  de l a s  ener -  
g i a s  e l e c t r b n i c a s  y de 10s l I m i t e s  a s i n t d t i c o s  de los.acoplamien 
- 
t o s  espfireos. 
C. 4.4. VariaciBn de 10s r e su l t ados  con e l  o r igen .  In terpre tac i6n .  
Una importante va r i ac i6n  de 10s r e s u l t a d o s  con e l  or igen  de 
cSlculo ,  pa ra  e l  metodo semicl5sico molecular de ecuaciones a -  
copladas e n t r e  es tados  e s t a c i o n a r i o s  per turbados (PSS) , fue  en 
-
cont rada  por  numerosos au to res .  Por e  jemplo, en l a  de terminacidn 
de l a  t r a n s f e r e n c i a  de carga .de  10s s is temas  %'+ + H  / 29 /; 
li3+ + H /30/. 08+ + H /31/. 
i) Yariac ien  por  ca renc ia  de fuerzas  i n e r c i a l e s .  
Una primera f a l t a  de coinc idencia  de resu>tados  segdn e l  
s i s tema de r e f e r e n c i a  adoptado se' debe a  que,  pa ra  e l  caso de 
t r a y e c t o r i a s  coulombianas, e l  m6todo PSS debe completarse agre -
gando e l  tgrmino i n e r c i a l  segfin s e  e s t u d i 6  en C . 4 . 1 .  Dicha co- 
r r ecc idn  t i e n e  importancia s610 pa ra  pequeiios pardmetros de i m -  
pacto.  Por lo  t a n t o ,  en genera l  e s t e  e f e c t o  tendrd  importancia  so 
- 
l o  en grandes 5ngulos de l a  secc i6n  e f i c a z  d i f e r e n c i a l .  En e fec -  
t o ,  s i  s e  coloca e l  or igen  sobre  e l  ncc leo  blanco, a 1  desprec ia r  
l a  f u e r z a  i n e r c i a l ,  independientemente de 10s dem5s mecanismos 
de acoplamiento, e s  pos ib le  que s e  subestime l a  t r a n s f e r e n c i a  
de carga,  l a  cua l  se r4a  favorec ida  por  l a  inclusidn de e s a  f u e r -  
za. En cambio s i  s e  l o  coloca sobre e l  p royec t i l ,  l a  captura  e -  
l e c t r 6 n i c a  podr ia  s e r  sobrestilnada por  una razdn aniiloga. Sblo 
en e l  CM v a l e  e l  metodo PSS s i n  tSrminos a d i c i o n a l e s .  
F igura  11:  Direccidn de l a  fue rza  i n e r c i a l  segGn 
s e a  tornado e l  or igen  de coordenadas e l e c t r 6 n i c a s .  
E s t a  no e s  l a  causa de l a  va r i ac i6n  con e l  or igen de l a s  
r e f e r e n c i a s  /29, 30,  31/ ya que en e l l o s  puede d e s p r e c i a r s e  e l  
termino i n e r c i a l  segfin 10s c r i t e r i o s  expresados en C . 4 . 1 .  
i i )  Variacidn por  defec t0  en l a  descr ipc idn  de l a s  condiciones 
i n i c i a l e s .  
TambiSn 10s r e su l t ados  pueden s e r  d i s t i n t o s  en d ive r sos  o -
r5genes cuando s e  toma una base truncada. En e f e c t o ,  a1  d e s c r i  -
b i r  l a  c o l i s i 6 n  desde e l  p r o y e c t i l ,  segiin l a  ecuaci6n (29) ,  s e  
neces i t an  i n f i n i t o s  es tados .  De todas  formas s e  han hecho c61- 
culos /30/ imponiendo l a s  mismas condiciones i n i c i a l e s  cuando 
e l  or igen  e s  A o B. En e l  primer caso puede s a t i s f a c e r s e  c g  
rrectamente l a s  condiciones i n i c i a l e s  con una base t runcada.  En 
cambio con e l  s i s tema de coordenadas en B s e  comete un e r ro rque  
s e r 5  en p a r t e  l a  consecuencia de l a  d i f e r e n c i a  f i n a l  de r e s u l t s  
dos . S i n  embargo a  ba j  a s  -velocidades l a s  proyecciones permi t e n  
e s c r i b i r  en forma muy semejante l a s  condiciones i n i c i a l e s .  Por 
ejemplo en e l  t r a b a j o  /30/ s e  de;cribe l a  c o l i s i d n  L ~ ~ + H  ( I s )  
usando 5 es tados  moleculares:  3  db (con l l m i t e  atBmico en H(1s) ); 
3 d fl, 2 p 6  , 2 p e  , 4 f  d ( e s t o s  cua t ro  Clltimos con l l m i t e  en 
L (n) ) S i  e l  or igen  e; A l a  condicidn i n i c i a l ,  segGn (30),  
e s :  
B 
= I  ; a = O  con k =  3 d Z ,  Z p Q ,  ZpX,  4 f b  
k 
En camb.io s i  e l  or igen  e s t d  en B s e  t i e n e ,  segCln (23) y 
per0  l a  r e s t a n t e  probabi l idad  s e  debe r e p a r t i r  e n t r e  o t r o s  i n -  . 
f i n i t o s  e s t ados  moleculares con l l m i t e  a s i n t 6 t i c o  sobre e l  blan 
- 
co, 10s cua les  s e  denominan e s  tados exc i t ados  v i r t u a l e s  . 
Sin  embargo e s t o s  no es tdn  contenidos en l a  base.  Solo a  
muy pequefias velocidades l a  ecuacidn (44) asegura que puede/ 
desprec ia r se  in ic i a lmen te  l a  poblaci6n de 10s canales  no inclui  -
dos (siempre que no s e  a l e j e  e l  or igen  a  una pos ic idn  f u e r a  del 
segment0 i n t e r n u c l e a r ) .  
En / 2 9 /  s e  toma una so luc i6n  intermedia.  S i  b ien  s e  t i e n e  
una base truncada, l a s  condiciones de contorno p a r a  a  s e  cons i  j  -
deran proporcionales  a  10s va lo res  que deberlan tomar en una ba - 
s e  completa. La cons tante  de proporcional idad s e  e l i j e  de forma 
t a l  que l a  funcidn de onda r e s u l t a n t e  s e a  normalizada a  l a  uni -  
dad. S in  embargo as ignar  nfimeros f i j o s  i n i c i a l e s  a  10s a segGn j 
l a  ecuaci6n ( 2 9 ) ,  en una base truncada, carece en c i e r t o  mod0 
de s e n t i d o  por  l o  que s e  ver5  en i i i ) .  
En resumen, en una base t runcada,  por  no poderse s a t i s f a -  
c e r  l a s  condiciones i n i c i a l e s  desde cua lqu ie r  o r igen ,  10s r e s u l  
- 
tados dependersn de l  mismo. 
i i i )  Variaci6n por  d i f e r e n c i a s  en 10s acoplamientos. 
Los elementos de ma t r i z  toman d i s t i n t o s  v a l o r e s  segfin s e a  
e l eg ido  e l  or igen  de cii lculo / 2 7 / .  Es tas  d i f e r e n c i a s  en 10s a -  
coplamientos c o n s t i  tuyen un hecho n a t u r a l  der ivado de l a  n e c e s i  
- 
dad de d e s c r i b i r  e l  mismo proceso f i s i c o  desde d i s t i n t o s  marcos 
de re fe renc ia .  
En p a r t i c u l a r  a l  d e s c r i b i r  l a  condicidn i c i c i a l  desde e l  
p r o y e c t i l ,  l a  fdrmula ( 2 9 )  e s t *  s u j e t a  a  c i e r t a  r e l a t i v i d a d  en 
A e l  s e n t i d o  de que no pueden darse  nGmeros f i j o s  a  l a s  a  en .  
. j 
v i s t a s  de que 10s acoplamientos espfireos, por  razones an5logas 
a  l a s  expuestas  en C . 4 . 3 . ,  t r a n s f i e r e n  probabi l idades  e n t r e  10s 
d i s t i n t o s  es tados  con lFmite a s i n t d t i c o s  en e l  blanco, con pro-  
yecci6n m d e l  e s t ado  i n i c i a l .  E s  decir ,  10s nismos es t ados  sobre 
10s cuales  s e  deben hacer  l a s  proyecciones e s t 5 n  espureamente 
acoplados desde e l  i n i c i o  de l a  colis ' i6n.  
Entonces, en r i g o r ,  l a  ecuacidn (29) s d l o  v a l e  en e l  e s t r i c  -
t o  l i m i t e  a s i n t 6 t i c o  ( t  =-m). Una vez que s e  ponen de manif ies  -
t o  10s aspectos  dinsmicos 'de l a  c o l i s i 6 n ,  10s acoplamientos e s  -
pfireos har5n cambiar e l  v a l o r  de 10s a Sin embargo, s i  10s j' 
nficleos s e  acercan,  y  puede desprec ia r se  l a  pe r tu rbac i6n  de B 
sobre A, en una base i n f i n i t a ,  , l o s  a .  \*ariarSan con f a s e s  a r b i -  J 
t r a r i a s  anslogas a  (43), de t a l  forma que: 
2 
I<$ (fA) exp ( i  vTA) 1 
nlm 
puesto que siempre con una base i n f i n i t a  e s  p o s i b l e  r e p r e s e n t a r  
a1 hidrogenoide v i a j  an te .  
En carnbio en m a  base truncada, no s e  tendr5n todos 10s me 
- 
canismos, representados por  10s acoplamientos espfireos, que as% 
guren l a  r e l a c i d n  (45). Por l o  tanto, no t e n d r l  mucho s e n t i d o  a -  
s i g n a r  va lo res  f i j o s  de 10s a.A de acuerdo con l a  ecuaci6n (29), 
J 
ya que, dependiendo d e l  or igen  -zM de in teg rac idn  e l e g i d o ,  10s 
a v a r i a r l a n  en 10s i n i c i o s  de l a  c o l i s i b n , s i n  a segura r  l a  des- j 
c r ipc i6n  d e l  hidrogenoide v i a j a n t e  s i n  per turbac iones  (45). S i  
e l  or igen  en carnbio e s  e l  blanco, 10s acoplamientos r ec idn  anal% 
zados s e  anulan,pero l a  condici6n f z s i c a  e s t a r z a  igualmente r e -  
presentada  en l a  ecuaci6n ( 3 0 ) .  
Una vez mostrado que l a  va r i ac i6n  de 10s acoplamierltos por  
e l  or igen ,  en 10s primeros tiempos de c o l i s i 6 n ,  permiten repre-  
s e n t a r  l a  misma condici6n f i s i c a ,  puede d e c i r s e  que en e l  t r a n s  
.- 
curso de l a  c o l i s i 6 n  suceder6 a lgo  an5logo.- En d i s t i n t o s  o r fge -  
nes  de' ci i lculos pueden s e r  mecanismos d i f e r e n t e s  (acoplamientos 
d i s t i n t o s )  10s que representen  l a  misma s i t u a c i d n  f i s i c a ,  en u- 
na base completa. Sin embargo, en una truncada, puede suceder  que 
algunos de e s t o s  mecanismos no Sean permit idos desde uno u o t r o  
or igen ,  resu l tando como consecuencia una v a r i a c i 6 n  en 10s 
r e su l t ados  f i n a l e s .  Cuantos m5s es tados  s e  incluyan en l a  ba -
s e ,  menos mecanismos ser5n perdidos y l a  d i f e r e n c i a  de r e s u l  
- 
tados f i n a l e s  s e r 5  mencr. Pero como un mayor ndmero de es tados  
. t r a e  mss tiempo de c5lculo  numErico, deben e l e g i r s e  10s m5s i n -  
f l u y e n t e s  segiin c r i t e r i o s  dados en C.2 .  
Por  Gltimo, cabe e s t u d i a r  l a  s i t u a c i d n  f i n a l  de l a  c o l i s i d n .  
B Por l o  .vista en C. 4.3. s i  e l  or igen  e s  A, 10s a (zM , P q u e  j 
d a r l n  osc i lando con e l  z M  de integracidn,  no pudiendo d e f i n i r s e  
probabi l idades  f i n a l e s  correspondientes  a  l a s  funciones molecu- 
lares (X.). Lomismo ocurre  con or jgen  en B, s i  s e  qu ie ren  determi- 3 
n a r  l a s  amplitudes de l a s  autofunciones con lzmi te  en e l  blanco 
A S i n  embargo e s t o  no e s  un inconveniente ,  pues l a  informa - 
a j  
c i6n  requer ida  e s  l a  probabi l idad  de t r a n s f e r e n c i a  de carga (o 
e r c i t a c i b n )  a  un es tado  atdmico p a r t i c u l a r  y  no a  un e s -  
tad0 molecular ,  En e l  caso de l a  captura,  e s t o  s e  expresarb s e -  
gbn l a  ecuacidn (31), s i  e l  or igen  e s  A. En e s a  fdrmula podrsn 
o s c i l a r  l a s  amplitudes p a r t i c u l a r e s  a  con e l  k de i n t e g r a c i h ,  j 
B per0  e s a s  o s c i l a c i o n e s  s e  compensar5n e n t r e  s i ,  dejando a  pn149) 
inva r i ab le ,  con t a l  de e l e g i r  z M  suf ic ientemente  a l e j  ado de 
l a  i n t e r a c c i d n  con A y e n  l a  zona donde s o l d  p e r s i s t e n  acopla-  
mientos esptireos e n t r e  10s es tados  j que forman un subsistema 
de(ml=  31 def in ido .  Es te  subsistema, a  s u  vez, e s  e l  que permite  
proyecciones de sus  elementos e n t r e  s f .  En una base completa e l  
r e s u l t a d o  9ym no dependerg d e l  or igen  aunque s6 e s c r i b e  m l s  
senci l lamente ,  y s i n  osc i l ac idn  de 10s a.B , desde e l  p r o y e c t i l  J 
segfin l a  ecuacidn (32). En una base t runcada,  p o r  e l  c o n t r a r i o ,  
a p a r t e  de l a s  d i f e r e n c i a s  debido a  l a  ca renc ia  de todos 10s me 
- 
canismos de acoplamientos ya es tud iadas  , s e  t endr5  e l  problema 
B de no poder d e f i n i r  Pnlm ( p  ), a 1  no e x i s t i r  una compensaciBn / 
p e r f e c t a  e n t r e  l a s  i n f i n i t a s  o s c i l a c i o n e s  de 10s a.B . En e f e c -  3 
B to, l a s  Pnh (ZM,P) retendrbn c i e r t a  o s c i l a c i d n  que s e r l  menor / 
cuanto mbs grande s e a  l a  base y mejor e l eg idos  Sean 10s es tados  
que deben compensarse e n t r e  sf, p a r a  t - oo. 
En resumen, en una base t runcada,  l a  ausencia  de algunos 5 
coplamientos, junto con l a  va r i ac i6n  con .e l  or igen  de 10s i n c l u g  
dos, producen d i f e r e n c i a s  de r e su l t ados ;  y  a  s u  vez no permiten 
una c o r r e c t a  evaluaci6n de l a s  condiciones i n i c i a l e s  v i s t a s  d e ~  
de e l  p r o y e c t i l ,  n i  un v a l o r  determinado para  l a  p robab i l idad  
de cap tu ra  a  un es tado p a r t i c u l a r  desde e l  blanco, n i  l a  proba -
b i l i d a d  de exc i t ac i6n  a  un dado es tado d e l  blanco desde e l  pro  -
y e c t i l .  
i v )  Inc lus idn  de 10s f a c t o r e s  de t r a s l a c i 6 n :  
E x i s t e  una abundante b i b l i o g r a f z a  que afirma que, en  una 
base t runcada,  l a s  d i f i c u l t a d e s  pa ra  eva lua r  l a s  condiciones - i 
n i c i a l e s  y e l  cambio en 10s acoplamientos con e l  or igen,produ-  
cen resu l t ados  d i s t i n t o s  en 10s diversos  marcos de r e f e r e n c i a .  
Ademss l a  e x i s t e n c i a  de acoplamientos espGreos d e j a r z a  i n d e t e r  -
minadas l a s  probabi l idades  a  es tados  p a r t i c u l a r e s .  Y en conse- 
cuencia ,  que e l  uso de l  m6todo PSS e s  l imi tado  /32/. 
S i n  embargo todas l a s  def ic ier ic ias  d e l  PSS s e  ha mostrado 
que s e  deben, en iiltimo tgrmino, a 1  truncamiento de l a  base.  En 
tonces  e s  una d e f i c i e n c i a  de s u  ap l i cac i6n  tecnico-numgrica,  co -
mo tambign e s  l imi tado  e l  uso de o t r o s  m6todos cuiinticos p e r t u r  -
b a t i v o s ,  desc r ip to?  por  una base truncada de autofunciones no 
per turbadas .  S in  i n t e n t a r  d a r  una demostraci6n genera l  de que 
t a l e s  bases  a r r o j a r g n  resu l t ados  d i s t i n t o s  en d ive r sos  orzgenes 
s e  dar% un ejemplo: E l  c5lculo  de l  t e n s o r  de apanta l lamiento  / 
magnetic0 de l a  Teorza de Resonancia Magngtica Nuclear a r r o j a  
d i s t i n t o s  va lo res  segCn e l  s i s tema de referencia ,  a  causa de l a  
f i n i t u d  de l a  base de o r b i t a l e s  moleculares ,  l o  que e s  llamado 
una dependencia de gauge / 3 3 / .  
La inc lus idn  de f a c t o r e s  de t r a s l a c i 6 n  mul t ip l icando a  l a  
base molecular 
don 2-e 
y 8 + g = I - (ver  f i g u r a  I ) ,  
fue  in t roduc ida  primeramente por  Bates y  Mc C a r r o l l  con e l  f i n  
de d e s c r i b i r  correctamente l a s  condiciones i n i c i a l e s  y  f i n a l e s ,  
y de anular  10s acoplamientos esp6reos /34, 35/. S in  embargo sg 
r i a s  d i f i c u l t a d e s  aparecen en l a  p r 6 c t i c a :  10s nuevos acopla-  
mientos son mucho m6s d i f i c i l e s  de c a l c u l a r  que en e l  metodo / 
PSS, debe r e e s t u d i a r s e  e l  s e n t i d o  de complet i tud de l a  base,  10s 
diagramas de co r re lac i6n  no pueden e s  t a b l e c e r s e  con p r e c i s i 6 n  
/32/. Por ejemplo, en e l  l i m i t e  de 6t0m0 unido s e  t e n d r h  h id ro  
- 
genoides v ia jan tes ,  en vez de f i j o s ,  por  l o  que s e  impide es table  
- 
c e r  correctamente l a  l e y  de co r re lac i6n .  
Otros  au to res  han c r i t i c a d b  e s t a  f a l t a  de f l e x i b i l i d a d  de 
10s f a c t o r e s  de Bates y  Mc C a r r o l l  (ondas p lanas)  en l a s  pequg 
fias d i s t a n c i a s  i n t e r n u c l e a r e s  y han propuesto un f a c t o r  de t r a z  
l a c i 6 n  v a r i a b l e ,  cuyo l i m i t e  a s i n t 6 t i c o  e s  l a  onda p lana  / 3 6 / .  
Para determinar  l a  forma funcional  d e l  f a c t o r  var iable ,Ri ley  y  
Green /37/ y  Ponce /38/ han u t i l i z a d o  e l  p r i n c i p i o  v a r i a c i o n a l  
de Euler  - Lagrange, obteniendo una ecuaci6n de cont inuidad que 
r e l a c i o n a  una funcidn de onda dependiente de l a s  coordenadas e  
- 
l e c t r e n i c a s  y  de l  tiempo con l a  f a s e  de l  f a c t o r  de t r a s l a c i 6 n .  
E s t a  ecuacien da cuenta  de l  dinamismo t r a s l a c i o n a l  de l  electr611, 
optimiz6ndolo afin en 10s pequefios R. Sin  embargo, s o l o  ha s i d o  
r e s u e l t a  en forma aproximada. Ademiis, e s t e  metodo incrementa 
mucho e l  es fuerzo  numgrico por  l a  necesidad de r e s o l v e r ,  ade- 
m5s de l a s  ecuaeiones acopladas,  l a  ecuacidn de cont inuidad.  
Errea ,  Mendez y Riera /39/, en uno de 10s m i i s  r e c i e n t e s  
t r a b a j o s  sobre  e l  tema que estamos t ratando,  han concluldo que 
un f a c t o r  de t r a s l a c i d n  comiin a todos 10s o r b i t a l e s  e s  e l  m8s 
conveniente.  Es te  mgtodo, en vez de opt imizar  var iacionalmente 
dicho f a c t o r ,  c o n s i s t e  en e l e g i r  su  forma ajusta 'da a  razonables  
r e s t r i c c i o n  
tomo unido. 
d i s t a n c i a s  . 
.es.  Por ejemplo, igualdndolo a  uno en e l  l f m i t e  de 8- 
Esto equiva le  a  retomar e l  metodo PSS en l a s  c o r t a s  
Pero e s t o s  mismos au to res  reconocen que l a  depende; 
c i a  de or igen  d e l  PSS que s e  qu ie re  r e so lve r ,  vuelve a  aparecer  
en e l  metodo d e l  f a c t o r  comh por  l a  e x i s t e n c i a  de un o r igen  / 
p r i v i l e g i a d o  a 1  e s t a b l e c e r  l a  r e s t r i c c i 6 n  mencionada. En efecto,  
cuando s e  anula  l a  f a s e  d e l  f a c t o r  de t r a s l a c i 6 n  desde un s i s t e  
- 
ma de r e f e r e n c i a  d e j a  de anu la r se  desde o t r o .  
Aparentemente, e s t o s  es fuerzos  por  s o l u c i o n a r  l a  va r i ac idn  
b 
de 10s r e s u l t a d o s  con e l  or igen  d e l  PSS son so luc iones  " ad hoct! 
E s  decir ,  a r t i f i c i o s  para  e l iminar  l a s  d i f i c u l t a d e s  Oe d e s c r i b i r  
l a s  condiciones i n i c i a l e s  y f i n a l e s  y l a  e x i s t e n c i a  de acopla- '  
mientos dependientes d e l  or igen,  que son 10s hechos que produ- 
cen d i f e r e n c i a s ,  per0  no remedian l a  causa de fondo que l a s  p r o  
voca: e l  truncamiento de l a  base. A s u  vez e s t o s  metodos a l t e r -  
n a t i v o s  r e t i e n e n  l a s  mismas causas de dependencia cuyas conse- 
cuencias s e  q u i s i e r o n  e v i t a r  pues tambien cont ienen un nGmero 
f i n i t o  de es tados .  
v) Elecci6n de l a  p resc r ipc i6n  PS y e s t u d i o  de l a  convergencia: 
La forma de c a l c u l a r  l a  c o l i s i 6 n  podr la  c o n s i s t i r  e n : l )  e  
-
l eg ' i r  un or igen  de forma t a l  que l a s  condiciones i n i c i a l e s  e s -  
I 
t5n exactamente representadas  con una base f i n i t a ;  2)  e s  t a b l e -  
c e r  c u a l e s  magnitudes quedan bi6n de f in idas  en tiempos grandes 
de c o l i s  i6n y cu8les  mantienen m a  o s c i l a c i d n  r e  m a  n  e  n  t e  i 
(dehiendo s e r  c ~ n s t a n t e s  para  t e n e r  i n t e r p r e t a c i d n  f l s i c a )  a  
causa de l a  f i n i t u d  de l a  base; 3) r e p e t i r  10s cPlculos  v a r i a s  
veces agregando mPs es tados ,  empetando por 10s que t i e n e n  gran -
des acoplamientos y pequefias d i f e r e n c i a s  de e n e r g l a s ;  h a s t a  que 
l a s  magnitudes bien def in idas  presenten  una v a r i a c i 6 n  despreci  5 
b l e  p o r  e l  agregado de es tados ,  mient ras  que l a s  que a n t e s  oscL 
laban r e s u l t e n  pract icamente cons tantes  con e l  l l m i t e  iM. 
Es tos  r e q u i s i t o s  pueden logra r se  con l a  p r e s c r i p c i d n  PS de 
P i a c e n t i n i  y S a l i n  / 40 / ,  l a  cua l  s e  l a  e j empl i f i ca r i i  en e l  sis- 
tema c o l i s i o n a n t e  mencionado en C . 4 . 2 .  Para s a t i s f a c e r  e l  requi  
- 
sit0 1 )  s e  toma como 'origen e l  prot6n A. A l l i  l a s  condiciones 
n i c i a l e s  e s t5n  bi6n de f in idas  y s e  e sc r iben  senci l lamente  
una vez t r a n s c u r r i d a  l a  colisi611, a  tiempos grandes,  l o  que co- 
rresponde a  grandes separaciones i n t e r n u c l e a r e s ,  s e  anulan 10s 
B A acoplamientos de es tados  X con e l  X3 d b .  P o r .  l o  t a n t o , a  p a r -  j 
t i r  de un z 0  s e  puede e s c r i b i r :  
en v i r t u d  de 
A 
a3 d o  = c t e  
s e  t i e n e ,  usando ( 4 6 ) ,  que: 
E s t a  liltima sumatoria e s  l a  probabi l idad  de t r a n s f e r e n c i a  
de carga a  todos 10s es tados  de captura  incluzdos en l a  base e  
- 
l e g i d a  y queda bien de f in ida  segfin e l  r e q u i s i t o  2) ;  s i n  embar- 
go, l a s  a: p a r t i c u l a r e s  quedan osci lando por causa de 10s aco- 
plamientos espfireos, segiin s e  v i 6  en C.4.3. En cuanto a l a  proba 
- 
b i l i d a d  de cap tu ra  a  un es tado  at6mico p a r t i c u l a r ,  l a  expres i6n  
(31) puede r e t e n e r  una osc i l ac idn  remanente por  l a  f a l t a  de cog 
pensiicibn e n t r e  l a s  d i s t i n t a s  va r i ac iones  de 10s a: con e l  l ~ m i "  
- 
t e  de in teg rac ibn  zM. Este Gltimo e f e c t o  s e  debe a l a  l imi tac idn  
de l a  base.  
Para comprender mejor e l  proceso y s u  l5mite  a s i n t 6 t i c o  s e  
r ep resen ta  en l a  f i g u r a i 2  l a g g h i s t o r i a  de l a  c o l i s i b n "  L i  3+ + 
. E l  es tado  3 d 4  agregado a 1  ejemplo an tes  tomado, 
. v t i e n e  s u  l i m i t e  atdmico sobre B. La veloc idad  de c o l i s i d n  es . 
. b 
v = 0.5, e l  parametro de impact0 P = 1 .7 ,  y l a  t r a y e c t o r i a  cog ;A- 
*: 
lombiana. Siguiendo un orden cronol6gico ( z c r e c i e n t e )  s e  ve en @ 
- 3 l a  f i g u r a  que, cuando s e  acercan 10s nficleos, a1  l l e g a r  a  yzz -5,. :- . a  
crecen l a s  amplitudes de 10s es tados  d como consecuencia de . 
.:- 
- d3.' 10s acoplamientos r a d i a l e s .  MSs ce rca  d e l  or igen  ( &-I) ,  l o  ha- . ::Ir 
% 
cen l a s  de 10s es tados  f i  , & a causa de 10s acoplamientos angu- 
. # 
. 
l a r e s ,  de importancia en l a s  zonas de miixima aproximaci6n nu - " 
c l e a r .  Cuando s e  empiezan a  a l e j a r  10s nucleos ( 2 > 5 ) ,  alcanza  
s u  cons tancia  en T l a  probabi l idad  de l  e s t a d o  3 d b  s e g h  l a  e 
- 
cuaci6n (46). En cambio 10s r e s t a n t e s  e s t a d o s ,  aunque no s e  ha 
l l egado  suf ic ientemente  a  l a  zona de acoplamientos espGreos a -  
s i n t 6 t i c o s ,  ya muestran i a  osc i l ac i6n  c a r a c t e r z s t i c a  de s u s  am 
p l i t u d e s .  En p a r t i c u l a r  l a  amplitud d e l  3db no debe o s c i l a r  i n  : 
-
definidamente.  La va r i ac i6n  que aGn muestra para  T r  15 s e  de- 
be a  l a  no anulaci6n t o t a l  de 10s acoplamientos r o t a c i o n a l e s  / 
con 10s es tados  'It? en e s a  d i s t a n c i a .  

I 
Por Bltimo s e  procede a 1  e s t u d i o  de l a  convergencia de a- 
cuerdo a 10s expresado en e l  c r i t e r i o  3) .  E& c o n s i s t e ,  po r  ejem- 
p l o  p a r a  eva lua r  l a  t r a n s f e r e n c i a  de carga,  en agregar  e s t ados  
h a s t a  que e l  c6 lcu lo  de (47) s e a  i n v a r i a b l e  con e l  agregado de 
10s mismos.Porotro lado,en cada cg lcu lo  p a r t i c u l a r  hay que ve- 
r i - f i c a r  s i  l a  probabi l idad  de c a p t u r a a u n  es tado p a r t i c u l a r  oy 
c i l a  con 7Myentonces  agpegar e s t ados  h a s t a  que s u  nGmero s e a  
s u f i c i e n t e  como pa ra  que l a  os .ci laci6n s e a  desprec iab le .  
La convergencia de 10s r e s u l t a d o s  con una base t runcada ha  
c i a  e l  l i m i t e  d e l  PSS completo, s e  l lama convergencia i n t e r n a  
d e l  metodo. En cambio s e  adopta . e l  termino convergencia e x t e r -  
n a  a l a  propiedad de reproduci r  b ien  l a  exper i enc ia .  Los c5lcu-  
10s de S a l i n  /41/ a 20 es t ados  moleculares (n, 6 4, la, 6 3, 
A(  l au )  de l a  cap tu ra  en l a  c o l i s i d n  L i  3+ + H (1s)  (y sec -  
c i6n  e f i c a z  correspondiente)  parecen most rar  10s dos t i p o s  
convergencia. En e f e c t o ,  10s r e su l t ados  a j u s t a n  bi6n l a  expe- 
r i e n c i a  y a su vez, por  ejemplo para  E=9 kev, l a  inc lus i6n  de 
. *  
10s es tados  nu > 4 probablemente den una cont r ibucidn  despre-  
c i a b l e  ya que en e l  c5 lcu lo  a 20 es tados  10s nau = 4 (salvo e l  4fa  
que e s  e s p e c i a l  p o r  e s t a r  promovido) dan una cont r ibucidn  mu- ' 
cho menor que 10s nm= 3, 2 y e l  4 f b  / 42 / .  S e r I a  conveniente 
I 
completar e l  e s t u d i o  d e l  c r i t e r i o  3), anal izando l a  o s c i l a c i d n  
B de 10s Pnh con zM. 
Una vez dados 10s pasos I ) ,  2) y' 3), e l  r e s u l t a d o  e s  bas tan  -
t e  pr6ximo a 1  que a r r o j a r i a  l a  base completa. Entonces va le  p a  
r a  c u a l q u i e r  or igen.  Claro e s t d  que e l  proceso, desde o t r o  s i s t e  -
ma de r e f e r e n c i a ,  s e r 5  completamente d i s t i n t o :  l a s  condiciones 
i n i c i a l e s  ex ig i rgn  l a  inc lus idn  de o t r o s  e s t ados ,  l a s  magnitu- 
des f i j a s  u o s c i l a n t e s  s e r s n  o t r a s  y l a  ve loc idad  de l a  conver -
gencia  habr5 cambiado. 
AproximaciBn de Landau- Zener: 
E x i s t e  una aproaimacidn tambi6n semic l5s ica  y molecular  
que cons idera  t r a n s i c i o n e s  entr-e estados,  solamente en zonas de 
determinada separaci6n i n t e r n u c l e a r  R. Este  mgtodo fue d e s a r r o  -
l l a d o  primeramente por Landau y Zener /43,44/. E s t a  aproxima- 
c idn  e s  de menor e x a c t i t u d  que e l  c5 lcu lo  por  ecuaciones acopla -
das, pues to  que desprec ia  10s acoplamientos ro tac iones  y s 6 l o  to 
m a  en cuenta ,  en un t r a t amien to  d i f e r e n t e ,  10s acoplamientos ra 
d i a l e s  e n ' l o s  seudocruces. Estos  iiltimos s e  producen cuando dos 
energzas electr6nicas a d i a b s t i c a s  (que son so luc iones  exactas  de 
H ) s e  aproximan e n t r e  s l  s i n  cruzarse  en c i e r t a  zona de R 
e l  
(ver  f i g u r a  13) 
. (unidades 
a r b i t r a r i a s )  
'Figura 13: Seudocruce a l a  d i s t a n c i a  Rc: - Energlas 
a d i a b s t i c a s  - - - - - -  Energlas d iabi i t icas  
E s  conocido que 10s seudocruces- poseen propiedades f F s i -  
cas  s i n g u l a r e s .  En Rc l a s  ene rg ias  a d i a b s t i c a s  cambian brusca-  
mente de forma, pareciendo cont inuar  una sobre l a  o t r a ,  l o  cua l  
s e  r ep resen ta  por  l a  lFnea pnnteada. Por o t r o  lado l a s  p r o p i e  
dades de l a s  funciones de onda parecen in tercambiarse  en 10s 
Seudocruces (Macias y Riera /45A,de t a l  forma que e x i s t e n  c i e r  -
t o s  es tados  llamados diabi i t icos,  que s i  bien  no son so luc iones  
exac tas  d e l  Hamiltoniano, r6presentan una v a r i a c i d n  suave de 
propiedades y sus  energzas s e  cruzan en l a  forma indicada  en 
l a  f i g u r a  1 3. 
Sean e s t o s  es tados  d iabg t i cos  
pendientes  parametricamente de t a t ravEs de l a  pos ic idn  c l C s i  
ca  de 10s nficleos R ( t ) .  Para e l l o s ,  s e  ignoran 10s f a c t o r e s  de 
t r ans lac ibn ,  por  t r a b a j  a r s e  a b a j a s  velocidades.  Asint6ticamen- 
t e  (R- ,) 10s e s  tados d iabg t i cos  representan  es tados  atdmicos, 
que tambi6n corresponden a 10s l l 'mites  asintBticos de 10s adia-  L . t  . 1 : 
. 
biit icos correspondientes .  . - 
4 
. .. 
Se a n a l i z a  en primer lugar  l a  r e l a c i d n  e n t r e  10s es tados  ''. '.' 
. . 
. - 
diabi i t icos y ad iabs t i cos .  Sea una buena aproximacibn para  10s a z. 
- 
d i a b s t i c o s  una combinaci6n l i n e a l  de 10s d iabg t i cos :  
b 
con 
Las Xi deben cumplir: 
9 1  I - E. I X.) = 0 = e l  1 1 E. S ) 'Ii 'I I ' Ei)+Cti ( H ~  2- 1 12 
Imponiendo que e l  s i s tema (47) posea determinante no nu- 
lo :  
de % e s t a  ecuaci6n s e  obtendrsn l a s  ene rg ias  E l  Y E 2  que reempla 
zadas en (47)  permiten c a l c u l a r  10s c o e f i c i e n t e s  C i j  Y en con- 
secuencj a  X1 y X2.  Es tas  son aproximaciones de l a s  autofuncio-  
nes a d i a b l t i c a s ,  m l s  exactas  que l a s  d i a b a t i c a s  Y1 y Y2. Lo 
mismo puede d e c i r s e  de l a s  energf a s .  En genera l  HI,  y H 2 2  t e n  
dr5n un cruce en Rc mient ras  que E, y E2  l o  e v i t a r g n  (ve r  f i g g  
r a  13) .  S i  s e  t i e n e  S, 0 en R = R, l a  ecuacibn (48)  r e s u l  
- 
E s t a  e s  una r e l a c i 6 n  e n t r e  l a s  ene rg ias  a d i a b l t i c a s  (a -  
proximadas) en Rc y 10s elementos de matr iz  d i a b l t i c o s .  
Se e s t u d i a  ahora l a  c o l i s i b n .  La funci6n de onda t o t a l  
s e  l a  aproxima con una combinacibn l i n e a l  de e s t ados  d i a b a t i  - 
cos: 
introduciendo (50) en l a  ecuaci6n de Schrodinger (1 2),. s e  o b t i e  
-
ne: 
lfaciendo un cambio de v a r i a b l e s :  
a  ( t )  = bi (t)  exp ( -i 1 - H.. 11 df) 
0 
se  obt iene:  
t dt t 
bl + Sl 2 bZ ex '  (i f ) = b2 exp (i J (H] , - H ~ ~ )  dt) { H ~ ~ s ~  + 
0 0 
La aproximaciBn de Landau-Zener c o n s i s t e  en suponer que:. 
si  e l  cruce en Rc e s t l  a gran d i s t a n c i a ,  como )0, y )02 t i e n e n  
l a s  c a r a c t e r i s t i c a s  de u n i r s e  as in t6 t icamente  a 10s nficleos 1 y 
2 respect ivamente,  entonces S12 U 0. 
Entonces, l a s  ecuaciones (51) quedan: 
i b, = b2 H12 exp ( i  j ( H i ,  - H Z 2 )  d t )  
0 
* t 
i b2 = b, H I 2  exp (-i /  (HI,-HZ2)dt).  
0 
Tambi6n -se hacen dos suposiciones a d i c i o n a l e s ;  
H1 2 = H Z ,  ' c t e  y HI, - H Z 2  D (R--Rc) en l a  zona d e l  c ruce  
b 
(R' " Rc) . Sdlo en e s a  zona s e  p r o a u c e  t r a n s f e r e n c i a  de probabi-  
l i d a d  e n t t e  1 y 2, suponiendo qne l e j o s  de Rc l a  exponencial  con ' 
I - 
t r i b u y e  con t6rminos muy o s c i l a t o r i o s  y hace i n e f e c t i v o  e l  aco- 
plamiento, por  10s argumentos dados 'en C2. 
Con e s t a s  aproximaciones y e l  or igen  de 10s tiempos t a l  
que R (t=O) = Rc, l a s  ecuacionos (52) r e s u l t a n  
- 
- donde Rd = R - Rc y vR - c t e  en l a  zona de l  cruce, 
usando- ' (5  3)  , puede expresarse:  
d2 b, i D Rd 2 
- 
d R; v~ 
p-pT - 
- ,  
I .  
. A  - 
E s t a  ecuacidn puede t r a n s f o m a r s e  en l a  ecuaci6n de Weber. 
S i  in i c i a lmen te  e l  e s t ado  e r a  )01, a1 p a s a r  por  primera vez par 
l a  zona d e l  cruce Rc, l a  probabi l idad  de t e n e r  e l  e s t ado  1  s e  
ob t i ene  de l a  fonna a s i n t d t i c a  de l a s  funciones de Weber /46/: 
o  bien,usando (49), 
, 
P =  exp { -  n car)* j 2 . V  ..D 
R 
A 1  vo lve r  a  p a s a r  por  Rc s e  tendrCcomo nueva condicidn i 
- 
n i c i a l  una probabi l idad  de e s t a r  en 1  y ( I  -p) en 2, por tanto,  
a1 cons ide ra r  l a  nueva t r ans ic ibn ,  s e  ob t i ene  2p (1 -p) como pro  
- 
b a b i l i d a d  f i n a l  de l  e s t ado  2 .  
La secc idn  e f i c a z  t o t a l ,  puede expresarse  como l a  s u p e r f i  
- 
tie e f e c t i v a  de l a  c o l i s i 6 n :  
* 
E l  l i m i t e  de in teg rac ibn  P corresponde a1  paremetro de 
impacto m5xim0, p a r a  e l  cue1 e l  mlnimo acercamiento nuc lea r  e s  
* 
R,. Tanto p coloo vR pueden obtenerse  mediante l a s  f6rmulas / 
c l % s i c a s  / 7 / :  
donde U C s  e l  p o t e n c i a l  d i a b l t i c o  en Rc y E = z p  1 v  l a c  
r 
nergza r e l a t i v a  de c o l i s i 6 n .  
Para  c a l c u l a r  (54) s e  neces i t an  10s pariimetros molecula- 
r e s  AE, U, D,  Rc. S i  s e  t i e n e n  datos  exactos  de l a s  ene rg ias  
adiabdt icas ,  s e  deberd e f e c t u a r  un t razado g r d f i c o  p a r a  e v a l u a r  
10s par'unetros ( l l n e a  punteada de l a  f i g u r a  13), con l o  cud1 s e  
t endr5  en 6 s t o s  un e r r o r .  S i  s e  10s i n t e n t a  c a l c u l a r  d i r e c t a  - 
mente, tambisn s e  obtendrd una indeterminacien segCin Sean e l e g i  
do 10s es tados  d iabd t i cos .  En e f e c t o ,  e s t o s  Gltimos no poseen 
una de f in ic i6n  univoca. 
Por l o  tanto,  e s  conveniente hace r  e l  e s t u d i o  de l a  p r o p s  
gaci6n de 10s e r r o r e s  de 10s pardmetros en l a  fBrmula (54) re= 
c r i b i s n d o l a  como: 
LL * 
C ( ~ , R ~ , U , A E , D ) = Z  
0 
donde f  = 2 f p (1 - p) 
La derivada p a r c i a l  de l a  i n t e g r a l  en P con respecto  a 1  
* 
l I m i t e  p ,  e s  i g u a l  a 1  in tegrado en P = P*. 
Entonces : 
* 
12 * 
AQ =2+( p*,  R, U, A E ,  Dl 8 Rc K b u  + 2- ., + f (, ,,,U,AE,D) a u  
+ ~ ~ * f  d p j  (55) 
0 
* 
Pero f ( p , Rc,  U, A E ,  D) = o por  d e f i n i c i 6 n .  Luego l a  
ecuacidn (55)  r e s u l t a ,  
donde €+ e s  e l  e r r o r  r e l a t i v o  de f ( E f  = A f l f  1. 
Por l a  de f in ic i6n  de f s e  t i e n e :  
donde A u 
='-7 - . LOS errores c A E,4tc~'u 
provienen de la indeterminaci6n en el conocimiento de 10s co - 
rrespondientes parsmetros moleculares. 
E. Secciones e f i c a c e s  d i f e r e n c i a l e s  y t o t a l e s :  
Hasta aquZ l a s  ecuaciones acopladas resuelven  l a s  ampl i tg  
des de probabi l idad  f i n a l  de 10s es tados  moleculares.  Gracias  a  I 
e l l a s ,  s e  puede conocer l a  probabi l idad  (en.funci6n de l  par5metro 1 
de impacto) de obtener  un es t ado  at6mico f i n a l  de l a  c o l i s i d n  
en e l  blanco o  en e l  p r o y e c t i l ,  e s t e  filtimo por  t r a n s f e r e n c i a  
de carga (con l a s  l imi tac iones  p rop ias  del truncamiento de l a  
base) .  
En e s t a  secc idn  s e  e s t u d i a r g  como c a l c u l a r  l a  secc idn  e f i  -
caz d i f e r e n c i a l  y  t o t a l ,  a  p a r t i r  de l a s  amplitudes de p r o b a b i l i  -
dad. La secc i6n  e f i c a z  d i f e r e n c i a l  e s  e l  n h e r o  de p a r t z c u l a s  
que son desviadas por  unidad de Sngulo s 6 l i d o  y por  unidad de 
tiempo despugs de haber  producido un t i p 0  de proceso f z s i c o ,  dg 
v i d i d o  e l  f l u j o  inc iden te .  La seccio'n e f i c a z  t o t a l  e s  l a  i n t e -  
g r a l  de l a  secc i6n  e f i c a z  d i fe renc ia l '  a  todo gngulo de d i s p e r -  
s ibn. E s  t a s  secc iones  e f  i c a c e s  c o n s t i  tuyen l a s  magnitudes que 
s e  con t ras t an  con 10s r e s u l  tados experiment a l e s .  
E . 1 .  'Expresidn semic l5s ica  de l a  s e c c i ' h  e f i c a z  d i f e r e n c i a l .  
Para  s e r  coherentes  con e l  modelo de t r a y e c t o r i a s  nuclea  -
r e s  coulombianas, l a  secc i6n  e f i c a z  d i f e r e n c i a l  debe e s c r i b i r -  -: 
se: 
e s  l a  secc i6n  e f i c a z  d i f e r e n c i a l  de l a  c o l i s i 6 n  e l 5 s t i c a  de 10s 
I 
nficleos / 7 / .  P ( f )  e s  l a  probabi l idad  de un determinado p r o c e  
s o  dependiente d e l  par lmetro de impacto P . A s u  vez,p s e  r e l a  -
ciona  biunfvocamente con a  t r a v 6 ~  de l a  t r a y e c t o r i a  c l l -  
s i c a  /7 /  segiin 
S i  P  e s  l a  probabi l idad  de obtener  un es t ado  at6mico de- 
te rn inado en e l  blanco o  en e l  p ' royect i l ,  l a  expresidn (57) s e  
l lamar5 secc ibn  e f i c a z  d i f e r e n c i a l  p a r c i a l .  Por e l  c o n t r a r i o  s i  
P e s  una probabi l idad  de obtener  cua lqu ie r  e s t ado  atbmico de un 
deterninado proceso (exc i t ac ibn ,  t r a n s f e r e n c i a  de carga,  . .) s e  
l lamar5 simplemente seccibn e f  i caz  d i f e r e n c i a l  . 
S i  l a  t r a y e c t o r i a  usada en e l  cii lculo de P  ( f )  e s  r e c t i  -
l inea ,podr5  tambien usa r se  (57) siempre y  cuando s e  cumplan las  
condiciones e x i g i d a s  en C. 3 .  (cuando e l  c5 lculo  de P  ( P  ) l l e -  
vado a  cab0 con t r a y e c t o r i a  r e c t i l i n e a ,  no d i f i e r e  de l  r e a l i z a  -
. .  
do con t r a y e c t o r i a  coulombiana) . 
Para  comparar 10s r e su l t ados  experimentales,  medidos en e l  . 
sis tema de labora tor io ,  con 10s tebr icos,  s e  emplea l a  r e l a c i 6 n  
/ 24 / :  
donde w = mB/mA 
E- 2 .  Expres i6n e ikona l  de l a  secci6n e f i c a z  d i f e r e n c i a l .  
Par t iendo de l  formalismo c u i h t i c o  y  despreciando l a  masa 
d e l  e l e c t r 6 n  respec to  de l a  de l  nGcleo,puede probarse  /47/ que 
l a  secc i6n  e f  icaz  d i f e r e n c i a l  s e  e sc r ibe :  
donde ym e s  l a  funcidn de Bessel  de orden m 
... 
Lm e s  l a  amplitud de t r ans ic i6n ,  y  ')Vf e s  l a  funcibn de onda 
f i n a l  correspondiente  a  un hidrogenoide n ,  1, m con su  adecuado 
f a c t o r  de t r a n s l a c i 6 n  ( rep resen ta  e x c i t a c i e n  o cap tu ra ) .  
La expresidn (61) s e  conoce como secc idn  e f i c a z  e ikona l  y 
t i e n e  mayor contenido "cubntico" que ( 5 7 ) .  En e f e c t o ,  l a  f6rmu- 
l a  (57) puede s e r  der ivada a  p a r t i r  de (61) como caso p a r t i c u -  
la r ,  en condiciones r e s t r i n g i d a s  de v a l i d e z  / 4 7 ,  48 / .  Para e l l o ,  
debe c u m p l i ~ s e  
. . r  ' 2 Z1 Z2 >> 
, . ' .  
* 
v .' . 
e s t a  no e s  o t r a  que l a  condicidn ( 4 ) ,  que exige  que e l  proyec-. 
i 
ti1 s e  desvie  m 5 s  que l a  incert idumbre de l  h g u l o  cero.  Los 61 -
c u l o s  de secc i6n  e f i c a z  d i f e r e n c i a l  de l a  p r e s e n t e  t e s i s ,  cum - 
p l e n  con e s t a  condici6n y por  t a n t o  s e  ha usado l a  expresi6n / 
E . 3 .  Secci6n e f i c a z  t o t a l :  
La seccibn e f i c a z  t o t a l  e s :  
-usando (59) s e  puede obtener:  
Introduciendo (64)  en (63)  y e l  v a l o r  e x p l z c i t o  de ;i7i- d r ) m  
dado en (57)  y (58)  r e s u l t a :  
mul t ip l icando y  dividiendo por  P 
usando r e l ac iones  t r igonom6tr icas  d e l  5ngulo con s u  mitad s e  ob- 
t i e n e :  
E s  t a  e ~ u a c i 6 n  permite c a l c u l a r  inmediatamente l a  secc i6n  
e f i c a z  t o t a 1 , a p a r t i r  de l a s  probabi l idades  obtenidas directamen -
t e  de l a  r e so luc i6n  de l a s  ecuat iones  acopladas, usando l a s  ade- 
cuadas comhinaciones de l a s  amplitudes de 10s e s  tados. molecuia- 
r e s  con 1as  f6rmulas (31) ,  (32) o (47), segGn s e  t r a t e  de pro-  
babi l idades  a  es tados  de f in idos  o  b ien  de t r a n s f e r e n c i a  de c a r -  
ga t o t a l .  
A s u  vez l a  f6rmula (65) s i r v e  pa ra  v i s u a l i z a r  que l a  s e c  -
c idn  e f i c a z  t o t a l ,  como s u  nombre l o  ' ind ica ,  e s  una magnitud / 
con dimens iones de grea ,  representada por l a  i n t e r s e c c i 6 n  e n t r e  
l a s  t r a y e c t o r i a s  nucleares  i n c i d e n t e s ,  cuyos pariimetros de i m -  
p a c t o  son "efect ivos" con una probabi l idad  P (P ),y un plano / 
perpendicular  a  l a  d i recc i6n  d e l  haz i nc iden te ,  
IIT. APLICACION A SISTEMAS. 
A. Sistemas de un e l e c t r 6 n  y dos nbcleos.  
Para  s i s temas  de un e l e c t r d n  y dos cen t ros  nucleares,  10s 
datos  moleculares , energias  y acoplamientos , s e  conocen con pre  -
c i s i d n  ( ~ e r  secc i6n  C.1.). Por l o  tan to ,  son 10s s i s t emas  mbs a-  
decuados p a r a  un t r a t amien to  ~ o l e c u l a r  y semic lds ico  de ecuacig 
nes  acopladas.  Las p o s i b l e s  c o l i s i o n e s  a e s t u d i a r  son ,  en p r i n -  
c i p i o ,  i n f i n i t a s .  En e f e c t o ,  l a  s i t u a c i 6 n  de l  e l e c t r 6 n  a 1  co - 
mienzo de l a  c o l i s i 6 n  puede encon t ra r se  en cua lqu ie r  e s t ado  / 
cusnt ico .  S i n  embargo, desde e l  punto de v i s t a  experimental, e s  
miis  s e n c i l l o  p repara r  s i s temas  en es t ado  fundamental o metaes- 
t a b l e  qne en es tados  altamente exci tados  de c o r t a  v ida  media. 
A s u  vez ,  l a  na tu ra leza  de 10s n6cleos puede s e r  ampliamente va -
r i a d a .  Respecto a e s t o  Gltimo cabe d e c i r  que e x i s t e  una l i m i t a  -
cibn. Se t r a t a  de qne l a  ~ e l o c i d a d  d e l  e l e c t r 6 n  no s e a  nunca / 
comparable a l a  ye loc idad  de l a  luz.  De l o  c o n t r a r i o  s e  n e c e s i  
t a  una t e o r f a  r e l a t i v i s t a .  Es.to. no s d l o  debe suceder en 10s tiem -
pas a s i n t d t i c o s  de l a  c o l i s i 6 n  s i n 0  tambi6n en e l  t r a n s c u r s o  de 
l a  misma, La s i t u a c i 6 n  m6s desfavorable  c o n s i s t e  en e l  caso de ' ,  
Btomo unido, p o r  l o  t a n t o  debemos imponer: 
Imponiendo tambi6n l a  s i t u a c i d n  m5s desfavorable  sobre  n 
s e  obt ienen:  
S i n  embargo e s t e  Gltimo r e q u i s i t o  no debe e x i g i r s e  en 10s 
(2 +) [ZA-~)+ casos altamente as im6tr icos  ZB B + zA( l s )  con ZB >> ZA,puesto 
que por  a n b l i s i s  de l a s  curvas moleculares e s  muy improbable 
que s e  pueble e l  e s t ado  1s de Btomo unido. 
En acuerdo con (66), podr ia  a p l i c a r s e  e l  mgtodo a  10s diez 
primeros elementos de l a  t a b l a  pe r i6d ica .  En l a  t a b l a  I V  s e  
t r a n  l a s  pos ib les  reacciones.  Las f i l a s  representan  10s proyec- 
t i l e s  nucleares  pos ib les  y l a s  columnas 10s blancos hidrogenoi-  
des ,  o b ien ,  considerando l a  reacci6n inver sa ,  l a s  columnas s e -  
rzan p r o y e c t i l e s  h i d r ~ ~ e n o i d e s ,  n i e n t r a s  que l a s  f i l a s ,  blancos nu - ~ 
c l e a r e s .  En ambos casos, los hidrogenoides pueden tomarse en sus  
d i s t i n t o s  pos ib les  es tados  cnbnt icos.  
Tabla IV: Pos ib les  s i s temas  de c o l i s i d n  donde l a s  
f i l a s  y columnas son p r o y e c t i l e s  y blancos, o  v i c e  -
versa .  E l  n h e r o  de cada c a s i l l e r o  corresponde a 
q = ZB/Z*. 
En cuanto a l a  reacci6n inver sa  debe hace r se  un comenta- 
r i o  e s p e c i a l .  En un caso asim6tr ico como 
. 21. 
~ i ~ +  + H ( I s )  L i  (n) + H+ 
L a  reaccidn inver sa  c o n s i s t i r i a  en 
2+ H+ + L i  (n ' )  - H(nW) + L i  3+ 
En l a  c o l i s i 6 n  (67) 10s es tados  miis importantes  son 10s 
resonantes  en i n f i n i t o  conH(1s) o 10s pr6ximos a e l l o s  (ve r  f i  -
gura  4 ) .  En p a r t i c u l a r  10s es tados  de L i t i o  m5s poblados por  c g  
l i s i d n  tendriin n = 3,2. Por l o  t a n t o  s i  en l a  reaccien (68)se * % 
F 
toma n '  = 1 , e l  canal  i n i c i a l  y 10s probablemente m5s poblados 
ser6n  n '  = 1 y n" = 2;por l o  t a n t o  e l  truncamiento de l a  base 
debe s e t  d i s t i n t o  p a r a  ambos casos.  No ocurre  e s t o  para e l  caso -, . ' I  
. I 
n' = 3, e l  cu5l  puede t r a t a r s e  con 10s mismos es tados  que s e  usa - .' 
- 1 b 
rfan p a r a  c a l c u l a r  (67). 
De l a s  i n f i n i  t a s  reacciones pos ib les  de s e r  ca lculadas  s e  -
g h  .se muest ra  en l a  t a b l a  .IY, e x i s t e n  subconjuntos (de v a r i a s  
i;.. . 
. ... Z 
reacc iones  cada uno) que pueden ser  tratados con un factor de escala en .. . :' 
l a s  magnitudes moleculares  requerida-s para e l  d l c u l o  de l a  c o l i  -
s i6n,  Obteni6ndose asT informacibn pa ra  v a r i a s  reacciones, a p a r  - #.. ' 
t i r  d e l  cd lcu lo  p a r a  una s o l a .  Estos  subconjuntos corresponden 
L . q = c t e  = -, zz > Z1 * 
z1 . 
Para  cornprobar e l  corrimiento se a n a l i  za l a  ecuaci6n de Schrij -
d inger  de l a  molGcula (91 .  Sea un sis tema de cargas q y 3 : 
1 
- s. - ) y E,R) = E  (R) y(f,R) 
r~ 'A 
haciendo un cambio de todas l a s  v a r i a b l e s  e s p a c i a l e s :  
i = ZA i 1  
2 y mult ip l icando por  ZA s e  obt iene:  
per0 e s t a  ecuacidn e s  l a  correspondiente  a1  s i s tema con cargas  
zB = 4 Y 
Por l o  tanto,  usando super lndices  para  i n d i c a r  l a  carga me - 
nor: 
Tambi6n e x i s t i r 5  un esca lado en 10s elementos de matr iz  
r a d i a l e s  y angulares ,  l a s  cua les  por  un a n g l i s i s  dimensional d a  
Las ecuaciones (69) , (70) y (71) permi t en  c a l c u l a r  l a s  mag 
n i tudes  requer idas  p a r a  l a s  co l i s ionee  de un subconjunto\ '  en 
base a un s d l o  c5lculo .  
En l o  que s igue  s e  verd s i  e s  p o s i b l e  tambidn un corrimien -
'to en 10s cdlculos  de l a  c o l i s i e n ,  de'forma t a l  que 10s r e s u l t a  -
dos de una de e l l a s  puedan s e r  ap l icados  a o t r a s  d e l  mismo sub -
Para  e l l o  hay que a n a l i z a r  l a  ecuaci6n de evoluci6n (12), 
supuesto e l  mgtodo de par5metro de impact0 R = R ( t ) .  
e i n t e n t a r  hacer corrimiento similar a 1  p lanteado sobre  l a  ecua -
c i6n  independiente d e l  tiempo. 
Se ve directamente que tambi6n debe s e r  modi f i cadoe l  tiem -
S i n  embargo l a  modif'icaci6n en l a  pos ic ibn  espac ia l ,  debe s e r  
compatible con e l  cambio de t r a y e c t o r i a  nuc lea r .  S i  l a  t r ayec -  
t o r i a  e s  coulombiana debe cumplirse 
pe ro  R s e  l o  parametr iza segGn l a  ecuacidn (19):  
par t a n t o  debe c m p l i r s e  
Y =  y t  Zn 
de donde 
Por  a n 5 l i s  i s  dimensional 
luego 
Sin  embargo e s t o  no siempre ocur re .Pa ra  que esto suceda,  
debe conservarse  l a  proporcion en tre  protones  y neutrones .  Por 
esto s e r 5  impract icable  en e l  c a s o  en que una de  l a s  masas re-  1 
ducidas  contenga hidr6geno:Si en cambio e l  corr imiento  se  hace 
r e s p e c t o  a s i s t emas  con d e u t e r i o ,  s e r v i r g  en c a s o s  p a r t i c u l a r e s .  I 
Con todo e s t o  s e  ha demostrado que e l  f a c t o r  de e s c a l a  en 
10s subconjuntos deun dado q ,  no puede hacerse  s i  l a  t rayect0r i .a  
e s  coulombiana,puesto que e l  cambio de e s c a l a  usado pa ra  e l  pro -
blema e l e c t r i c 0  no siempre e s  compatible con e l  correspondiente a l a  
t r a y e c t o r i a  nuclear ,  l a  c u a l  depende de l a s  masas reducidas .  
Para  ver  con m % s  genera l idad  l a  imposibi l idad de e s t e  co -
r r imiento  por  causa d e l  movimiento nuclear ,  podr ia  i n t e n t l r s e l o  
- - 
h a c e r - a  l a  ecuaci6n de Schradinger completa: 
2 
a1 m u l t i p l i c a r  p o r  ZA l a  ecuacibn,e irnponer r = r1  ZA como an - 
te r iormente ,  no s e  obtendr5 l a  ecuaci6n correspondiente  a 1  caso 
z ~ ,  z ~ .  
Sin  embargo, s i  l a  c o l i s i d n  s e  l a  e s t u d i a  en aproximacidn . 
de t r a y e c t o r i a  r e c t i l z n e a ,  entonces s i  e s  p o s i b l e  un corr imien-  
t o  de (72), compatible con e l  c ~ r r e s ~ o n d i e n t e  a l a  d i s t a n c i a  in- 
t e r n u c l e a r .  En e f e c t o :  
y e l  . mismo v a l e  p a r a  l a  amplitud f i n a l  de l a  c o l i s i d n  por  
t an to :  
y l a  seccidn e f i c a z  t o t a l  (65)  : 
(Z,) 
r dl) v 1  (v') = (-1 
z i  z~ 
r . - 
-i 4 * + 
*- 
Par supuesto que tambien debe r e s p e t a r s e  e l  f a c t o r  de es- 
c a l a  p a r a  d e s c r i b i r  l a  condicidn i n i c i a l  ae l a  c o l i s i 6 n .  
- 
En cuanto a  l a  seccidn ef'icaz d i f e r e n c i a l ,  no e x i s t i r g  -- 
corrimient0,por - 10s mismos atgumentos dados anter iormente r e s -  
pec to  a  l a  p resenc ia  de /C , t a n t o  en l a  expres ien  semic l5s ica  
(57) como en l a  expresi6n e ikonal  (61 ) .  
De todo l o  v i s t o  puede decirse:  de l a s  100 p o s i b l e s  reac  -
ciones  (ndcleo -hidrogenoide I s )  de l a  Tabla I V ,  b a s t a  ca lcu-  
l a r  3 2  casos p a r a  obtener  10s datos  moleculares requer idos .  En_ 
t r e  e s a s  100 c o l i s i o n e s ,  a l a s  55 correspondientes  a  ZB Z A  
( r e q u i s i t o  indispensable  para e l  corrimiento de l a  condici6n i n i -  
c i a l )  s e  l e s  pueden eva lua r  l a s  amplitudes de t r a n s i c i d n  y sec -  
c i6n e f i c a z  t o t a l ,  considerando t r a y e c t o r i a  r e c t i l i n e a ,  con s d  -
l o  c a l c u l a r  3 2  casos.  En par t icu lar ,conociendo l a  c o l i s i d n  s i -  
b 
1n6trica fundamental H+ + H, tendremos 10s r e s u l t a d o s  para  l a s  , 
nueve sim6 t r i c a s  r e s  t a n t e s  . Evaluando l a  co l i s  idn as imgt r i ca  
fundamental H:* + H, tendre,mos ca lculadas  l a s  cua t ro  correspon- '  
d i e n t e s  a  l a  r e l a c i d n  q = ZB/ZA  = 2 ,  e t c .  
+ Los s i s temas  fundamentales s imgt r i cos  (H + H) y a n t i s i -  
met r ic0  ( ~ f *  + H ) fueron exitosamente t r a t a d o s  por  e l  m6todo : 
desa r ro l l ado  en e s t a  t e s i s  /49, SO/. Iones i n c i d e n t e s  con ZB) 4 
tambi6n fueron es tudiados  /51/. En e l  p resen te  t r a b a j o  s e  e s t u  -
d i a  en d e t a l l e  l a  c o l i s i 6 n  e n t r e  L i t i o  to ta lmente  ionizado en co -
l i s i d n  con e l  ltomo de hidrogeno, pa ra  completar l a  sis  temdtica 
/30, 52, 53/. + 4 
4 
Se u t i l i z a r o n  en primer lugar  5  es tados  moleculares  para  
r e p r e s e n t a r  l a  t r a n s f e r e n c i a  de carga  en e l  rango de energzas 
SkeV-44keY. Los es tados  e legidos  segiin 10s c r i t e r i o s  dados en 
11-C.2 son 3da, 3d%, Zpa, Zpn., 4 f 6 ,  s iendo e l  primer0 e l  canal 
de e n t r a d a  y 10s r e s t a n t e s  representan  as in t6 t icamente  l a  captu  -
t a  a es t ados  de l  idn ~ i ' + ( n )  con n = 2 , 3  en e l  proceso de t r a n s  
f e r e n c i a  de carga: 
2+ 
~i'' + H(1s) - L i  (n) + H+ 
Los pasos d e l  c l l c u l o  s igu ie ron  rigurosamente e l  metodo 
d e s a r r o l l a d o  en e s t a  t e s i s ,  u t i l i z a n d o  pa ra  l a s  ecuaciones aco -
pladas  ( 2 3 )  una t r a y e c t o r i a  coulombiana, para  r e d u c i r  a1  minimo 
e l  ntimero de aproximaciones. 
La in teg rac idn  de l a s  ecuaciones acopladas s e  r e a l i z e  me - 
d i a n t e  e l  programa TANGO / 2 2 /  en cornputadoras 360/44 , a razdn 
de 2 minutos por  velocidad y por  p a r b e t r o  de impacto. A v e l o c i  - - 
dades menores e l  tiempo de c5 lcu lo  s e  incrementa. 
Una vez obtenidas l a s  amplitudes de t r a n s i c i e n  en funci6n 
d e l  par lmetro de impacto (ver  algunos ejemplos en f i g u r a s  14 y 
15 p a r a  l a s  energias  SkeV y 30keV) s e  c a l c u l a  l a  secc idn  e f i c a z  
d i f e r e n c i a l  y t o t a l ,  segdn f6rmulas (57) y (65).  La f6rmula (57)  
puede ap l i ca r se ,  puesto que s e  cumple l a  condici6n ( 4 ) .  
Se e l i g i e r o n  3 orfgenes de coordenadas d i s t i n t o s :  uno en 
e l  protbn,  o t r o  en e l  medio de l  e j e  i n t e r n u c l e a r  y  e l  Cltimo en 
e l  cen t ro  de carga. Es te  Gltimo s e  encuentra  m5s ce rca  d e l  L i -  
t i o  que d e l  protbn. En 10s t r e s  casos s e  pa r t56  de l a  condici6n 
i n i c i a l  (30) con e l  f i n  de e s t u d i a r  l a  i n f l u e n c i a  de l a  inco  - 
r r e c t a  evaluacibn de l a s  condiciones i n i c i a l e s  . En e f e c t o ,  l a s  
Z : 
condiciones i n i c i a l e s  deben s e r  d i s t i n t a s  segtin e l  or igen  y  e s -  
t5n expresadas en (29 ) .  Los r e s u l t a d o s  cambian con e l  or igen ,  
s iendo l a  mala representac idn  de l a s  condiciones i n i c i a l e s ,  p a r  -
,k 
- 
t e  de l a  causa de e s a s  d i f e r e n c i a s  segGn s e  l o  e s t u d i 6  en l a  
En l a  f i g u ~ a  16 s e  muestra l a  seccibn e f i c a z  t o t a l  eva lua  -
da en 10s t r e s  orzgenes c i t ados .  S i  bien p a r a  e l  or igen  c e n t r o  
de carga s e  t l e n e  .mejor acnerdo con l a  exper i enc ia  de Seim y 
col .  / 5 4 /  e s t o  no siempre sucede. Solo 10s c5lculos  en e l  pro-  
t6n son v5l idos  e n ' e l  s e n t i d o  que a1 haber u t i l i z a d o  l a  ~ r e s  - 
.. 7. 
c r i p c i d n  PS ( l a  condicibn i n i c i a l  e s t 5  bien representada) .  Sblo 
. .  
por  f a l t a  de es tados  en l a  base 10s r e s u l t a d o s  no concuerdan 
to ta lmente  con l a  experiencia ,  aunque dan l a  tendencia  genera l .  
E s  l bg ico  pensar  que agregando es tados  a1  c5 lcu lo  con p r e s c r i f i  
c idn PS a j u s t a r z a n  mejor l a  exper iencia .  En cambio nada de e s t o  
puede asegurarse  agregando es tados  en 10s c5lculos  con e l  ori-,:; - . 
. . 
. . 
gen en e l  medio d e l  e j e  o  en e l  cen t ro  de ca rgas ,  s i  en esos  - o ;L. . --. 
r5genes no s e  r e spe tan  l a s  condiciones i n i c i a l e s  . 
Poster iormente a  10s t r a b a j o s  con 5 es tados  /30, ' 5 2 /  un 
c5 lcu lo  de S a l i n  4 con 20 es tados  moleculares n u  4 ,  
1 3 ,  A ( laU) considerando l a  p resc r ipc i6n  PS,  a j u s t d  
muy b ien  l a  exper i enc ia ,  mostrando a  s u  vez l a  convergencia i n  -
- 
t e r n a  d e l  mBtodo (ver  f i g u r a  1 7 ) .  
3 >. 
L$ Los c6lculos  i n i c i a l e s  a  5 es tados  p red i j e ron  un compor- 
tamiento c r e c i e n t e  con l a  ene rg ia  en cont rapos ic idn  con 10s re 
s u l t a d o s  t e d r i c o s  de ~ ~ u t u k u  y  Watanabe /55/ 10s cuales  usaron 
-. 
' l a  aproximaci6n de l a  onda d i s to r s ionada  u n i t a r i z a d a ,  que a m 6  -
j a  r e s u l t a d o s  de secc idn  e f i c a z  t o t a l  aproximadamente constan- 
t e  en l a  zona de nenores velocidades (ver  f i g u r a s  16 y--l 7 ) .  El 
t a  Gltima aproximacidn c o n s i s t e  bssicamente en proponer t r ayec  -
t o r i a  r e c t i l z n e a  de 10s nGcleos y un d e s a r r o l l o  en dos autofun  
ciones atdmicas: l a  que desc r ibe  l a . s i t u a c i 6 n  i n i c i a l  y  l a  fi- 
n a l ,  con sus  f a c t o r e s  de t r a n s l a c i d n .  Las ecuaciones acopladas 
qae r e s u l t a n  pueden s e r  ~ e s u e l t a s  usando l a  so luc i6n  de onda 
d i s to r s ionada ,  y ,  segiin Bates /56/,  puede e s c r i b i r s e :  
donde l a s  magnitudes envuel tas  en l a  i n t e g r a l  dependen de l a  fm - 
ci6n  de cnda i n i c i a l  $(rA),  y de l a  f i n a l  Pnln ( rB)  y .del po- 
t e n c i a l ,  en expresiones i n t e g r a l e s  que s e  omiten en e s t a  t e s i s .  
Solo  s e  e x p l i c i t a  e l  t6rmi.no S ,  cuyo mddulo cuadrado / s / ~  e s  
despreciado por  Ryufuku y  Watanabe. 
Tambi6n l a  aproximacidn de onda d i s to r s ionada  u n i t a r i z a a a  
supone que l a  probabi l idad  t o . t a l  de captura  P(b) e s  t a l  que: 
E s t a  expresidn s e  de r iva  despreciando e l  operador de o r  -
den cronolBgico y todos 10s elementos de matr iz ,  except0 aque- 
110s que envuelven e l  es tado i n i c i a l ,  en l a  expres idn  de se- 
ries p e r t u r b a t i v a s  /55/. Esta aproximaci Sn fue  c r i  t i c a d a  por  
Bransden y Col. /57/ e n  l a  zona de b a j a s  energfas  donde l a  a- 
proximacidn a  dos es tados  no es. a p t a  p a r a  d e s c r i b i r  l a  co l i s i6n .  
P o r  o t r o  lado  asegurar  que s e  c m p l e  l a  u n i t a r i z a c i h  e s  una 
v i r t u d  d e l  mgtodo, pe r0  e s t o  no g a r a n t i z a  s u  e x a c t i t u d .  
r 
En l a s  f i g u r a s  1 8  y 19 s e  muestran l a s  secc iones  e f i c a c e s  
d i f e r e n c i a l e s  de intercambio de carga p a r a  e l  s i s te lna  7~i3++ H 
en funcidn d e l  Bngulo de co l i s ibn ,  p a r a  ene rg las  de 30KeV ( en 
c&lculos- a  5  es tados)  y p a r a  9KeY (en c5lculos  a  20 es tados  r e 2  
c m o  ocurre  en  e l  e f e c t o  "rainbow". 
l i z a d o s  p o r  S a l i n  /41/). Cumo e s  evidente  de l a  ecuacidn (57) , 
e l  r e s u l t a d o  f i n a l  e s  una superposici6n de una secc i6n  d i fe ren-  
c i a 1  coulombiana mondtonamente decrec iente  y una cont r ibucidn  
o s c i l a t o r i a  no p e r i d d i c a  que proviene de l a  suma de todas 1as  
probabi l idades  de t r a n s i c i 6 n  (47)  que dan por  resultado l a  trans- 
b 
f e r e n c i a  de carga.  Es tas  osci laciones,  mbs evidentes  a  pequefios 
su or igen  en una inccherente  
d i fe . rentes  es tados  y no puedenser a t r i b u i d a s  a  i n t e r f e r e n c i a s ,  ' 
E s  de gran importancia  , l a  comparaci6n de l  m6todo d e s a r r o .  - 
l l a d o  en l a  p resen te  t e s i s , con  10s c5lculos r e c i e n t e s  de Griin 
y Scheid /59/. Estos  autores  han r e s u e l t o  l a  ecuacidn de Schrij 
d inger  dependiente d e l  tiempo ( a  t;avds de l a  t r a y e c t o r i a  c l l -  
s i c a  de 10s nficleos) por  e l  metodo de d i f e r e n c i a s  f i n i t a s .  Co- 
mo hemos an t i c ipado  en l a  IntroducciBn, e s t e  mgtodo e s  muy l a -  
borioso, per0  a r r o j a  r e su l t ados  m5s exactos  por  e l  hecho de que 
todos 10s "estados cu'lnticos" son tornados en cuenta en p i e  de 
igualdad y e l  e r r o r  proviene solamente d e l  inhe ren te  a 1  mdtodo 
num6rico. S in  embargo, s e  p ie rde  informacidn de l  proceso de co- 
l i s i d n  en cuanto a l a  cua l idad  de 10s es tados  por  10s que t r a n  -. 
- 
s i c i o n a  l a  misma. En v i s t a s  de l a  p r e c i s i d n  de 10s r e s u l t a -  
r 
dos de d i f e r e n c i a s  f i n i t a s  e s  conveniente compararlos con cg l -  
cu los  con e l  m6todo ESS a 20 es tados  moleculares de S a l i n  / 4 1 / .  
A 10s e f e c t o s  de s u  cmparac i6n  s e  muestra l a  f i g u r a  20,donde 
s e  g r a f i c a n  probabi l  idades de t r a n s i c i e n  m u l t i p l i c a d a s  p o r  e l  
p a r h e t r o  de impact0 p a r a  10s dos mstodos. 
Se muestran resu l t ados  de 9KeY (PSS) y I0,SKeV (d i fe ren-  
c i a s  f i n i t a s )  por  no poseer  o t r o s  v a l o r e s  m5s pr6ximos e n t r e  sf. 
De todas formas e l  acuerdo e s  m y  bueno aunque s e  n o t a  que atin 
f a l t a n  es tados  para  reproduci r  10s c l l c u l o s  r e a l i z a d o s  p o r  d i -  
f e r e n c i a s  f i n i t a s .  Ta-mbign s e  aprende con e s t a  comparaci6n que  
l a s  o s c i l a c i o n e s  de P (p )  pueden deberse a  hechos fZs icos  o a  
problemas de truncamiento de l a  base.  Es tos  filtimos van desapg 
rec iendo a  medida que s e  agregan es tados .  
Pos ter ionnente  s e  extendieron 10s cZilculos a  un ran.go me - 
b 
n o r  de energTas (750 eY -- 1 0  key) incluyendo, a p a r t e  de 10s 
, 7. -t 
es tados  nomb.rados., e l  3 d 6  , e l  cua l  e s  de gran importancia  en 
l a  ZDna energetics indicada  /53/. (ver  f i g u r a  17). 
A Y O  keV 10s r e su l t ados  dan s i m i l a r e s  a  10s de . S a l i n  /41/  
p a r a  6 es tados  usando t r a y e c t o r i a s  r e c t i l f n e a s ,  puesto que pa- 
r a  e s a s  energfas  10s e f e c t o s  de t r a y e c t o r i a  no son importantes.  
S i n  embargo, a 1  extender  10s . c l l c u l o s  a  energzas menores 
debe t ene r se  en  cuenta  e l  comportamiento coulombiano de 10s nfi -
c leos  (ve r  secci6n 11-C. 3.). 
Se encuent ra  un razonable acuerdo con 10s cdlculos  deGroz - t 
danov y Solovev / 6 0 /  h a s t a  l a s  ene rg las  de 2 keV, en cuanto a  
l a  tendencia  general ,  aunque l a  d iscrepancia  en 10s va lo res  e s  
h a s t a  un orden de magnitud. Esto s e  debe a  que 10s au to res  an- 
t e s  nombrados han ~ t i l i z a d o  una aproximaci6n molecular de %to-  
mo unido con t r e s  es tados  3dd ,3dW - 3 d s  . ~ s t a  c o n s i s t e  en m a  ba - 
i 
s e  de autofunciones de Btomo unido qne desprec ia  10s acoplamieg -. , 
t o s  r a d i a l e s .  En p a r t i c u l a r  e l  es tado 4 f 6 debe t e n e r s e  en 
cuenta p o r  s u  gran importancia a  b a j a s  ene rg las .  La i n c l u s i d n  
del mismo puede provocar l a  poblaci6n a  grandes d i s t a n c i a s  i n -  
t e rnuc lea res  de forma t a l  que a 1  ace rca r se  10s ndcleos s e a  me- 
nos e f e c t i v a  l a  t r a n s i c i 6 n  ro tac iona l .  
En l a  f i g u r a  1 7  s e  presentan  resu l t ados  con p r e s c r i p c i e n  
PS y tambi6n con e l  or igen  en e l  .centre de cargas.  En e s t e  Glti 
(-30).  Por s e r  ~ e l o c i d a d e s  pequeiias no s e  comete e r r o r  cons idera  -
t e n  a  causa de l  truncamiento de l a  base segiin l a  i n t e r p r e t a c i d n  
dada en 1 1 - C . 4 . 4 .  
En l a  f i g u r a  1 7  tambi6n s e  han i n c l u i d o  c6lculos  t e d r i c o s  
so  or igen  l a s  condiciones i n i c i a l e s  s e  tornan segfin l a  ecuaci6n 
61e a1 c a l c u l a r  de e s a  forma, segfin puede v e r i f i c a r s e  en l a  e -  
cuaci6n ( 4 4 ) .  S i n  emhargo l a s  d i f e r e n c i a s  por e l  o r igen  s u b s i s -  
usando d i s t i n t a s  aproximaciones y que dan todas  buen acuerdo con 4 
I 
l a  exper i enc ia  en l a s  m%s a l t a s  oenergias (E > 9 keV) : Liidde y 
D r e i z l e r  /61/ u t i l i z a r o n  una base de ' t ipo  Hyl leraas  cuyo nfkero  
I 
de es tados  e s  optimizado durante  e l  proceso de c o l i s i b n ;  Brans- - 1 
den y Noble /62/ calcularon  desar ro l lando l a  funcidn de onda en 
20 es tados  at6micos centrados a l r ededor  de cada ndcleo;  F r i t z  y  
Lin /63/ usaron un d e s a r r o l l o  en 24  o r b i t a l e s  atdmicos e n t r e  10s J 
cua les  s e  incluyen algunos centrados sobre e l  "iitomo unido". La 
i n c l u s i d n  de e s t o s  s e  ha  mostrado e s e n c i a l  p a r a  r e p r e s e n t a r  10s 
e f e c t o s  de uni6n molecular  a  b a j a s  energfas  de c o l i s i d n  y de e s  -
t a  forma han podido extender  10s cii lculos h a s t a  3 key. 
En e l  rango 750 eY-lO key no e x i s t e n  a1  p r e s e n t e  r e s u l t a  -
dos experimentales .  
Leyendas de las figuras correspondientes a la secci6n I1I.B 
Figura 14: Probabilidades de transferencia de carga para 
7 Li 3+ + H(1s) en funci6n del pardmetro de impacto. Ec=5keV 
Se utilizaron 5 estados moleculares (MO) : 2pUf2pS, 3d6,3dbf 
4f6. Lq probabilidad se calcul6 como P=1- 1 a3d,(~,)~2 . 
(C) Origen en el centro de carga, (P)Origen en el prot6n. 
Figura 15: Igual que figura 14 con Ec=30 keV. 
Figura 16: ~ecci6n eficaz total de transferencia de carga 
7 3+ para Li + H(ls) en iunci6n de la energia del i6n incidente 
Resultados te6r icos : ---- Ryufuku y Watanabe /55/. C,M,P resul 
tados presentes con el origen de coordenadas en el centro de 
carga, en el medio del eje internuclear y sobre el prot6n 
respectivamente. Resultados experimentales:~ Seim y co1./54/. 
3+ Datos para B + H(ls) con la misma velocidad son incluidos 
para su comparaci6n:*~randall y co1./68/, 0 Gardner y co1/69/. 
Fiqura 17: ~ecci6n eficaz total de intercambio de carga para 
'L:+ + H(1s) : o,Datos experimentales de Seim y col./54/.~esu~ 
tados te6r icos: - - - ,Ryufuku y Watanabe/55/;-6-• -,Ludde y 
D r e i z l e r / 6 1 / ; - - - - , F r i t s c h  y Lin/63/; *,Brannsden y Noble; 
.-6Pr,seis MO(2pQ,2p~3d~,3dXf3d6,4f~) con origen en el pro- . 
t6n y trayectoria rectilinear-20~r.veinte MO(n au <4,lauh3, 
1 )con origen en el prot6n y trayectoria rectilinea , 
au 
Salin/41/;-..-3c,tres MO y aproximaci6n de dtomo unido con 
6 3+ trayectoria coulombiana para Li y 3r,igual que 3c per0 con 
; trayectoria rectilinea-Grozdanov y Solovev/60/;-6Pc y 6Cc, 
seis MO(2pUf 2pTTf 3dC, 3d~,3dd,4fC) con origen en el pro - 
t6n(~) y en el centro de carga(C) Casaubon y co1./53/ 
Figura 18: ~ecci6n eficaz diferencial de intercambio de carga 
bara7~:+ + H(1s) en funci6n del dngulo de dispersi6n de labo- 
rator io. Ec= 30 keV. Cinco MO (2pcf 2pn, 3dcf 3dT, 4fQ) .Calcula -
do por ~asiubon y ca1./30/. 
Fiqura 19: Igual que la figura 18,pero para E c = 9 keV y vein- 
te estados moleculares (nau d 4 , 1 4 3, h 6 la,) realizado por au 
Figura 20: Probabilidades de transferencia de carga multipli- 
cada por el parsmetro de impact0 en funci6n de este riltimo pa -
+ H(1s):-- ,cilculo por diferencias finitas Ec=10.5 
~ r G n  y scheid /59/; - c6lculo PSS con 20 MO y trayec- 
rectilinea usando origen prot6n para Ec=9 keV de Salin 
I 
/41 y 4 2 / ;  c5lculo PSS con seis MO y trayectoria coulom - 
biana usando origen centro de carga para Ec=10 keV de Casau - 
bon y co1./53/. 
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C. Aplicaci6n a s is temas de dos o mbs e l e c t r o n e s  
Tambien puede a p l i c a r s e  e l  mdtodo semic l5s ico  y molecular 
a s i s temas  con dos o m5s electr-ones.  Sin embargo en e s t e  caso 
debers hacerse  un e s t u d i o  cuidadoso de 10s datos  moleculares:  . 
autoenerglas  y acoplamientos, 10s cuales  no podrdn r e s o l v e r s e  e -  
xactamente como en e l  caso 0 E D M  . En e f e c t o ,  no s e  ha podido 
s e p a r a r  e l  hamiltoniano como en e l  caso de un s o l o  e l e c t r b n .  En 
p a r t i c u l a r ,  cuando s 6 l o  dos e l e c t r o n e s  e s t h  p resen tes ,  e l  l l m i  -
t e  de Btomo unido corresponde a un s is tema s i m i l a r  a1  de He l io ,  
pa ra  e l  c u a l  no hay so luc i6n  exacta .  
En e l  c6 lculo  de l a s  energias  y demBs par5metros molecula -
res e s  donde s e  encuentra  imo de 10s puntos de con tac t0  en l a  
Quimica ~ u s n t i c a  y l a s  Colis iones At6micas. Los cBlculos de pro -
piedades moleculares s e  basan en l a  Teor ia  de O r b i t a l e s  Nolecu- 
b 
la 'res.  Es ta  c o n s i s t e  en a s i g n a r  a cada e l e c t r 6 n  una funcidn de 
onda ( , o r b i t a l ) .  La funci6n de onda t o t a l  c o n s i s t i r g  en ur.pro-  
ducto de o r b i t a l e s  (aproximacibn de Har t ree)  o b ien  en un p ro - '  
ducto an t i s ime t r i zado  (.aproximacibn de Hartree-Fock) .  Con e s a  
funci6n de onda t o t a l  s e  6usca varia.ciona1mente un mlnimo para  
l a  ene rg ia  que s e r b  una co ta  s u p e r i o r  de l a  e n e r g i a  de l  n i v e l  
fundamental (Pople /64/) .  
.La aproximacibn de ~ a r t r e e - ~ o c k  s e adapta en forma muy 
p r l c t i c a  p a r a  10s c l l c u l o s ,  s i  s e  d e s a r r o l l a  cada o r b i t a l  en una 
combinacidn l i n e a l  de o r b i t a l e s  at6micos centrados sobre  10s d i s  -
t i n t o s  nficleos (Roothaam /65/) .  
- Exis te  una aproximaci6n afin mBs exac ta  que l a  de Rootham- 
Hartree-Fock que c o n s i s t e  en proponer no s o l o  a n t i s i m e t r z a  pa ra  
l a  funci6n de onda s i n 0  tambien que s e a  autofunci6n de Spin. E s  
l a  aproximaci6n G.V.B. (Generalized Valence Bond) d e s a r r o l l a d a  
por' Goodart I11 / 6 6 / .  
E s  i n p o r t a n t e  r e c a l c a r  que 10s e s t u d i o s  moleculares  que 
son requeridos para  c a l c u l a r  l a  c o l i s i e n ,  t i enen  que s a t  i s  f a c e r  
' las  s i g u i e n t e s  c a r a c t e r i s t i c a s  : 
a) Los datos  deben c u b r i r  todo e l  rango de d i s t a n c i a s  i n -  
t e r n u c l e a r e s  R, descr ib iendo correctamente l a  d i soc iac ibn  (R+ + 
o lFmite de Btomo separado) . E s  d e c i r  que no b a s t a  l a  desc r ip -  
c i6n  de l a  molicula  en l a  zona de e q u i l i b r i o  (R pequefios). Es te  
r e q u i s i  t o  no l o  cumple, en genera l ,  e l  c%lcu lo  Hartree-Fock. E s  
t a  d e f i c i e n c i a  d e l  metodo e s  mejorada por  l a  aproximacidn G.v.B." 
l a  cuhl  a r r o j a  un mejor v a l o r  p a r a  l a  ene rg la  y a  s u  vez d e s c r i  -
be me j o r  l a  d isoc iac ibn .  
li) Se neces i t an  datos  de 10s es tados  exc i t ados  de l a  molg 
c n l a  por  10s cuales  puede t r a n s i c i o n a r  l a  c o l i s i 6 n .  Es to  puede 
logra r se  apl icando e l  metodo v a r i a c i o n a l  sobre .  un espac io  de f u n  
ciones de  prueba que s a t i s f a c e n  l a s  condiciones de s ime t rza  re.- 
que r idas  d e l  e s t ado  en cues t ibn .  
Es tos  Gltimos r e q u i s i t o s  sumados a  l a  necesidad de t e n e r  
una mayor p r e c i s i e n  en 10s c6lculos,  han l levado a  d e s a r r o l l a r  
mgtodos m$s elaborados como e l  de i n t e r a c c i 6 n  de conf igurac io-  . 
nes, donde l a  funcidn de onda t o t a l  s e  toma como cornbinaci6n li- 
n e a l  de detem'inantes  de S l a t e r ,  cada m o  de 10s cuales  e s  a  s u  
vez  un product0 an t i s ime t r i zado  de o r b i t a l e s .  
Otra  aproximacidn pa ra  obtener  10s datos  moleculares con -
s i s t e  en suponer a  cada o r b i t a l  como O.E.D.M. y obtener  l a  fun -
c i6n  de onda t o t a l  como combinaci6n l i n e a l  de 10s mismos d e b i d s  
mente s imet r izada .  Es te  m6todo por ejemplo, fue apl icado a  l a  
c o l i s i 6 n  con dos e l e c t r o n e s  H:+ - H / 6 7 / .  e  
Cabe tambien i n t e n t a r  e l  c6 lculo  de c o l i s i o n e s  con o r b i -  
t a l e s  0 E D M enoel caso de r a r i o s  e l e c t r o n e s  per0  en e l  cu5l 
se supone que todos menos uno permanecen en o r b i t a l e s  muy pr6-  
ximos a  10s nficleos formando carozos de c a r g a  e f e c t i v a  Z e f .  El. 
t a  aproximacidn puede t r a t a r s e  directamente con e l  mdtodo desa  
r r o l l a d o  en  e s t a  t e s i s  y  a s s  s e  ex t iende  e l  nfimero de s i s temas  
de ap l i cac i6n .  S in  embargo carecerd de v a l i d e z  cuando l a  i n f o x  
maci6n requer ida  provenga de procesos ocur r idos  en pequefios R, 
donde 10s nficleos penetran en l a  zona de 10s e l e c t r o n e s  pasivos.  
Comb ejemplo, s e  incluyen en l a  f i g u r a  16, datos e x p e r i -  
mentales /68,- 69/ p a r a  e l  s i s tema B3+ + H ( I s ) .  Las secc iones  - e 
f i c a c e s  t o t a l e s  de captura  doinci'den razonablemente con l a s  del 
s i s tema ~ i ~ +  - H p a r a  l a  m i m a  veloc idad  de c o l i s i b n .  E s t a  com- 
paraci6n e s  f a c t i b l e  puesto que, a  l a s  ve loc idades  medidas, l a  
t r a y e c t o r i a  puede consj.derarse r e c t i l i n e a ,  except0 p a r a  muy p e  
quefios p , 10s cual'es no contribuyen a  l a  secci6n e f i c a z  t o t a l  
segfin c r i t e r i o s  de l a  secci6n II.C.3. E l  acuerdo con l a  expe . -  
r l e n c i a  d e l  ~ i ~ *  - H(1s) puede e x p l i c a r s e  p o r  e l  hecho de que las 
cont r ibuciones  s i g n i f i c a n t e s  a 1  in tegrando de l a  ecuaci6n (65 ), 
provienen de pariimetros de impact0 mayores que e l  r a d i o  de l a  
capa K d e l  Boro, p o r  t a n t o  puede suponerse un carozo de carga 3 
y un s o l o  e l e c t r 6 n  ac t ivo .  
Consecuentemente, s e  espera  que e l  mismo a n 5 l i s i s  pueda 
hacerse  p a r a  e l  s i s t e n a  B:+- H. Para iones  con e l e c t r o n e s  en l a  
3+ 3+ 
capa L c m o  C , N . . . , e l  argument0 s e  hace cada vez menos v& 
l i d o ,  por  no poder cons iderar  a  10s e l e c t r o n e s  pasivos de l a  c a  
p a  L o super io res  junto  a 1  nficleo formando e l  carozo c e n t r a l .  A 
dembs, como s e  han encontrado importantes cont r ibuciones  a  la cap- 
t o r a  en e l  n i v e l  nAS= 2, e s  importante r e p r e s e n t a r  adecuadamen 
t e  10s canales  2pa , 2pW . Estos canales  seriin totalmente d i s -  
tors ionados  respecto-  a 1  nodelo  de e l e c t r d n  independiente ,  pues 
dicho e l e c t r b n  t e n d r f a  que i n t e r a c t u a r  con o t r o s  de s u  misma cg  
pa (n=2), no p u d i E n d ~ s e l o s  cons iderar  pas ivos  den t ro  d e l  carozo 
c e n t r a l .  
Una aproximacibn un poco m5s elaborada que l a  recientemeq 
t e  v i s t a ,  cons is te ,  en vez de cons iderar  un carozo, en t r a t a r  10s 
e l e c t r o n e s  pasivos de l a  c o l i s i d n  como i n t e r a c t u a n t e s  con e l  a c  
t i v o  a  t r av6s  de un "potencia l  modelo". Es te  p o t e n c i a l  s e  l o  pm -
pone en forma a n a l z t i c a  y dependiente de par'ametros. Es tos  G l t i  -
mos s e  10s a j u s t a  semiemp6ricamente. (Por e  jemplo exigiendo que 
se :obtenga l a  correspondiente  ene rg ia  de l  'atomo separado) . 
Un primer c6 lcu lo  de l a s  energl'as a o l e c u l a r e s  usando c a r -  
ga e f e c t i v a  puede s e r  cmparado con 10s correspondientes  a  po- 
t e n c i a l  modelo. Los primeros r e s u l t a d o s  dar5n en forma aproxima -
da l a s  curvas moleculares  por  l a s  cua les  t r a n s i c i o n a  l a  colisi6n, 
permitiendo a s i  i n d i c a r  que es tados  deben c a l c u l a r s e  con e l  m6- 
todo m%s eleborado (po tenc ia i  modeloj . Una vez u t i l i z a d o  e s t e  
filtimo s e  encuentran pequeiias. d i f e r e n c i a s ,  especialmente en zo- . 
nas  de cruce de ene rg ias  p e m i t i d o s  en e l  primer metodo y no- en 
e l  segundo. En l a  f i g u r a  2 1 ,  s e  muestra  l a  comparaci6n e n t r e  las ' .  
energ ias  0 E D M (con Zef) y e l  mdtodo de p o t e n c i a l  modelo en 
3+ 
e l  caso L i  + He con l a s  cua les  s e  c a l c u l a  l a  t r a n s f e r e n c i a  de 
carga / 7 0 / .  
Con Potencial 
Modelo. 
3+ Fiqura 21: ~nergias electr6nicas moleculares para (LiHe) en aproxi 
- 
maci6n OEDM con 2-,=1.34. En el recuadro se muestra cualitativamen 
- C L  
te la diferncia con un c6lculo de potencial modelo: Algunos truces 
se transforman en seudo-cruces a1 usar una mejor aproximaci6n. 
Para  c a l c u l a r  l a  t r a n s f e r e n c i a  de ca rga  en e l  s i s t ema  
se debe t e n e r  en cuenta un doble "canal de entrada" pues to  que 
l a  funci6n de onda i n i c i a l  es :  
E s t a  co r re lac idn  puede v e r s e  en l a  t a b l a  111, donde ade- 
m6s s e  observa que e l  n i v e l  2s de l  Hidrdgeno resuena con e l  
"AS = 6 d e l  L i t i o .  Es to  hace que 10s canales  7 i c  y 6 ga e s -  
1 
t6n muy pr6ximos a  una gran cant idad  de es t ados  moleculares ,  h a  
ciendo d i f i c i l  l a  e l ecc i6n  de l a  base t runcada s e g b  10s c r i t e -  
r i o s  dados en 1I.C. 
b 
La forma de c6&.1eular, entonces,  c o n s i s t i r 5 a  en agregar  
gran cant idad  de es tados  (N )r 20) ;  l o  c u a l  es muchas veces i m  -
p o s i b l e ,  a  causa de l a  f a l t a  de f a c i l i d a d e s  de computacidn. E s  
por  e l l o  n e c e s a l i a  una aproximacidn m5s s e n c i l l a .  En part icular ,  
s iguiendo e l  c r i t e r i o  de Salop / 7 1 / ,  s e  supone que 10s acopla-  
mientos m6s e f e c t i v o s  s e  producen e n t r e  e s t ados  (n 1 X ) y '(n- 
3 ,  1-3, 1 ) ,  en l a  notaci6n de l  &torno unido. Entonces s e  despre -
c ian  10s dem5s acoplamientos. Tamb'ibn s e  suponen dos canales  de 
reacc i6n  independientes .  Uno por cada canal  de ent rada .  Es to  ha 
ce  que s e  deban cons ide ra r  dos "cascadas" (ve r  f i g u r a s  22: y 23) 
Debe a c l a r a r s e  que e l  e s t ado  3da  de l a  cascadaat podr ia  
s e r  s 6 l o  un es t ado  intermedio,  puesto que t i e n e  como l l m i t e  a -  
s i n t d t i c o  ~ i ~ *  + H (1s)  l o  cua l  r e p r e s e n t a r i a  una desexci tac idn  
c o l i s i o n a l  y no un intercambio de carga.  
S.e a p l i c a  e l  metodo de .Landau-Zener evaluado en 10s seu 
do-cruces que s e  producen e n t r e  10s es tados  representados  en.las 
cascadas o ( y p  . 
En e l  canal  , e l  cruce que contr ibuye pr inc ipa lmente  e s  
e l  6 h a  - 5 gU en Rc 18.SaU puesto que e l  primero, alre-dedor 
de 36,,, puede s e r  considerado t o t a b e n t e  diabfi t ico (es  d e c i r  
toda  l a  probabi l idad  pass de l  7 i 6  a1  6 h a  ). A su vez, 10s de- 
m s s  cruces  a  d i s t a n c i a s  i n t e r n u c l e a r e s  menores to ta lmente  ad ia -  
bs t icos  (o s e a  no producen t r a n s i c i o n e s )  . Una est imaci6n de l a  
cont r ibuci6n  de l  cruce 5 g a  - 4 f a  a  l a  secc i6n  e f i c a z  tota1,mos - 
t rb  que e s t a  h i p d t e s i s  e s  c o r r e c t a .  
En e l  c a n a l p  l a  cont r ibucidn  p r i n c i p a l  proviene d e l  c r u -  
ce 5fU - 4 d a  . Los demss no s e  incluyen,por l a  misma raz6n m- 
cionada a n t e s .  Por l o  t a n t o  10s dos cruces  considerados son 
E l  cfilculo s i g u i 6  l a s  f6n;lulas (54, 55,. 56), teniendo en 
cuenta  que en e s t e  caso 
Los. parsme t r o s  moleculares  s e  ob tuvieron  de l a s  energzas 
ad iabg t i cas  (O.E.D.M.) por  medio de l  metodo griif ico.  E s  por  e -  
110 que cada magnitud t i e n e  un e r r o r  que e s  mostrado en  l a  t a -  
b l a V .  
Para  e l  s i s tema es tudiado,  ED de l a  f6rmula (56), e s  l a  
p r i n c i p a l  cont r ibuci6n  a 1  e r r o r  en l a  secc i6n  e f i c a z  t o t a l .  S in  
embargo, en o t r o  caso,  cua lqu ie ra  de 10s p a r h e t r o s  puede da r  ' 
l a  cont r ibuci6n  mayor. Eso depende de l a  e x a c t i t u d  d e l  metodo 
molecular  considerado. Las d i f e r e n c i a s  en 10s datos  moleculares 
pueden s e r  grandes, a 1  e v a l u a r l a s  por  d i s t i n t o s  m6todos ( v e r  por  
ejemplo Salop y Olson / 72/), r e s t r ingu iendo  l a  v a l i d e z  de l a  e -  
l ecc i6n  de una dada s e r i e  de va lo res .  
En l a  t a b l a  VI s e  muestra l a  cont r ibuci6n  de cada canal  a 
;La secc i6n  e f i c a z  de captura,  con sus  correspondientes  e r r o r e s .  
Los e r r o r e s  r e l a t i v o s  de cada canal  son s imi la res ,  pa ra  una dada 
LZ 
velocidad.  Las dos secciones q, y %06 L Z  dan r e s u l t a d o s  que 
s e  incrementan con l a  ~ e l o c i d a d  en e l  rango es tudiado (0.0274 - 
0.31 9) au,  per0 10s correspondientes  e r r o r e s  porcentua les  decrg 
D 
cen desde mbs de 120% h a s t a  a l r ededor  de 35%. 
LZ En l a  f i g u r a  2 4  s e  presentan  10s v a l o r e s  de g L Z  - + ~v 
para  e l  intercambio de carga, con una banda de e r r o r e s  msxima 
2 dvLz evaluada usando (55). 
La secc i6n  e f i c a z  t o t a l  sLZ p a r a  e l  caso ,de blanco e x c i  -
t ad0  H (2s) e s  mayor que 6 para  H(1s) ca lculada  por  ecuaciones 
I 
acopladas,  en todo e l  rango investi ,gado. Confirmando as: l o  .que 
" intui t ivamente" s e  predecla .  Sin embargo e l  m6todo Landau-Ze- 
n e r  e s  e x p l o r a t o r i o  por  natur .a leza,  ya que t i e n e  gran cant idad  
de aproximaciones. Pr incipalmente desprec ia  10s acoplamientos 
r o t a c i o n a l e s  y toman en cuenta  10s r a d i a l e s  s o l o  en 10s seudo- 
cruces.  
1 I 
Leyendas de las figuras correspondientes a la secci6n 1 1 1 . ~  
Figura 22: Energias electr6nicas moleculares correspondien- 
tes a la cascadad, donde 7iC tiende a L:+ + H(2s). 3dU 
+ 
a L:+ i H(1s) y las demds a ~:+(n)+ H en el limite de itomo 
separado. El circulo indica la regi6n donde la transici6n 
puede eventualmente ocurrir. 
Figura 23: ~nergias electr6nicas moleculares correspondien- 
tes a la cascadap ,con 6 9 0  teqdiente a L:+ + H(2s) y las 
2+ dernds a Li (n) + H+ en el limite de itomo separado. El cir- .> . ' r  J 
. . 
culo indica la regi6n donde la transicibn puede eventualmen . 
-w ". . 
. 2 .  - te ocurrir. . , 
1 . .  . 
.a 
*>- 
Figura 24: ~ecci6n eficaz total de intercambio de carga pa- ; %. - * C ,  
I 
. .p - 
ra L!+ + H(2s) en la aproximaci6n de Landau Zener. La banda * 
L 
indica el mAximo error posible debido a la propagaci6n de ...' 
las incertezas en 10s pardmetros moleculares. Los resultados 
6+ 7+ de Salop /72/ para C ,N + H(2s) son incluidos. 
Tabla V. : pardmetros moleculares del sistema L:+ + H(2s) obteni- 
- 
dos a partir de las curvas de energias electr6nicas adiabdticas 
para 10s canaleso( y p ,en unidades at6micas y con sus correspon - 
dientes errores. I-. . 
p .  . Tabla VI : Secciones eficaces para cada canal de entrada en la I 1 
1;; {-. 2+ 3+ colisi6n Li + H(2s)-Li (n) + H+ .Se muestran 10s corres - 
pondientes errores. La velocidad estd dada en unidades at6micas I 
b .  y las secciones~eficaces en 10 -16 -2 cm . 
F i g u r a  2 2  
F i g u r a  23  
Figura 24 
Conclusiones 
El mCtodo P.S.S molecular explica bien la colisi6n con trans 
- 
ferencia de carga para proyectiles i6nicos sobre blancos at6micos. 
en lo que a las bajas energias se refiere, a trav6s de la evolu - 
cidn "casi-molecular" del sistema, en la cual 10s aspectos geom6- 
tricos y electrostiiticos de 10s nccleos a1 atravesar la "nube" de 
probabilidad electr6nica son tenidos en cuenta. 
A1 calcular num&ricamente,se encuentra relatividad de resul- 
tados respecto a1 origen de coordenadas,por la necesidad de trun- 
car. la base. 
Se deshech6 la idea de querer imponer invariancia sobre el 
mCtodo en el caso de que la base sea truncada, por ejemplo in-. 
corporando factores de traslaci6n. En efecto, la incorporaci6n 
de estos Gltimos sobre una base truncada resuelve invariancias 
particulares per0 mantiene prescripciones arbitrarias que varian 
con el origen de c6lculo. La interpretacibn consiste en que,con 
ellos, se intentan contrarrestarlosmecanismos que producen la 
variaci6n de 10s resultados (condici6nes asint6ticas no satis - 
fechas,acoplamientos dependientes de.origen) en vez de solucio- 
nar la causa que provoca que esos mecanismos, a1 actuar en for- 
ma incompleta,den resultados distintosf6sto es,el truncamiento 
de la base. Precisamente en una-base completa, a1 tener todos 
10s mecanismos en acci61-1, 10s resultados son invariables. 
De todas maneras el m6todo P.S.S. tiene una difi.cultad de 
c6lcul0, ya que es tgcnico-num6ricamente imposible incluir in- 
finitos estados. Cabe preguntarse si no existirin reglas de se 
lectividad estrictas para 10s canales finalmente poblados.Una 
experiencia reciente/73/ parece mostrar que en la transferencia 
de carga de 10s sistemas c4+ + He,H2,Lise pueblan predominante- 
mente estados pertenecientes a una o dos capas. 
Sino existen esas leyes estrictas de selecci6n, sino sdlo 
predominio de unos estados cusnticos frente a otros, la pregun 
ta ser6:z~s obligatorio a la F'isica cuantificarlo todo exhaus- 
tivamente?. No es este el principal objetivo, sino que es in - 
tentar dar una explicaci6n de 10s fen6menos en leyes fisicas. 
Sin embargo, en ciertos casos, una impresici6n numgrica puede 
ocultar una diferencia esencial en las leyes que se formulen. 
Por ejemplo, es de suma importancia asegurar el factor 2 de la 
variable espacial de la ley de Coulomb. 
Pero, ;Se escapan hechos fisicos de importancia cualitativa por 
el truncamiento de la base del P.S.S.? Aparentemente no.Con un 
ncmero no muy elevado de estados se representa la colisi6n en 
razonable acuerdo con la experiencia. Si se requiere mayor pre 
cisiiin.num6rica,el.~~~ parece garantizar la convergencia. 
Subsiste entonces un problema de precisi6n que podria re -
solverse empleando computadoras mas y mds grandes.0 bi6n recu- 
rrir directamente a la resoluci6n de la ecuaci6n de Schrgdir - 
ger por diferencias finitas. Pero esto no hace a las leyes kuz 
damentales involucradas. El marco cartesiano de la ~isica: des 
- 
cripci6n exhaustiva de posici6n'e impulso(en el caso'clisico) 
o su descripci6n cuintica exacta, debe usarse ~610 como herra- 
mienta esclarecedora de la teoria y debe abandonarse cuando, 
por su complicaci6n,se oscurece la interpretaci6n:las leyes 
fisicas y las causas que provocan 10s feniimenos. La ~isica es 
el conjunto de leyes naturales inductivamente descubiertas , 
sistemiiticamente organizadas y causalmente interpretadas. Es 
tas series de leyes causales actiian simultineamene provocan- 
do fen6menos azarosos, 10s cuales, en la microfisica, son te -
nidos en cuenta por la interpretaci6n probabilistica de la 
~ e c h i c a  ~uintica.* Con eventos azarosos se significan fen6 - 
menos resultantes de series causales distintas que interac - 
cionan produciendo concurrencias o anulaciones entre si, dan -
do una apariencia ca6tica a 10s resultados individuales.por. 
el desconocimiento de la interrelaci6n individual,74/'.~ero,en 
lo que a 10s grandes niimeros se refiere, la informaci6n esti . 
2 contenida enfY/I . ~eg6n esta interpretacibn, truncar la base 
significa despreciar procesos azarosos de poca probabilidad. 
De dlli su justificacibn de fondo. 
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